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究 工 作 。 曾 被 国家 留学 基金 委 选 
派 到 同济 大 学 国家 是 T ji i Wr 学 
习 德 语 并 ri 派出 国 留 学 人 员 
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研究 。 曾 主持 北京 市 自然 科学 4 p 
金 面 上 项 目 、 住 房 和 城乡 建设 部 
科技 项 目 、 北 京 市 留学 归 国 人 员 
FREH RER) 、 北 京 市 教 
育 委 员 会 科研 项 目 、 北 京 市 委 组 
织 部 科研 项 目 等 多 项 科 全 项目 ， 
至 今 公 开发 表 学 术 论文 60 余 篇 
其 中 SCIVZEI 余 篇 ， 
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格 的 规则 以 及 改进 的 4JB1 柴油 发 动机 活塞 形状 ,建立 了 本 














构 化 网 
的 计算 网 格 ，; 


分 析 了 正 庚 烷 的 详细 化 学 反应 机 理 ， 并 采用 准 稳 态 近似 法 对 正 庚 烷 的 详细 





化 学 反应 机 理 进 行 了 简化 研究 ， 提 出 了 以 温度 为 主 





要 参数 的 改进 模型 ; 
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出 了 改进 燃烧 模型 子 程序 的 基本 结构 ， 以 及 子 程序 如 何在 整个 程序 中 实现 


的 途径 ， 对 标准 KIVA-3V 源 代码 的 碳 烟 
几 年 国内 外 试验 研究 成 果 的 基础 上 ， 作 者 提出 了 新 的 碳 烟 
出 了 在 标准 KIVA-3V 源 代码 中 实现 的 途 
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结果 验证 本 书 修正 的 燃烧 和 碳 烟 模型 。 


生成 机 理 进行 了 分 析 ， 在 结合 近 
生成 机 理 ， 并 给 


径 。 最 后 ， 通 过 发 动机 人 台 架 试验 


发 动机 等 领域 学 习 和 工作 的 大 学 生 、 研 究 
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由 于 具有 较 高 的 热效率 和 更 低 的 二 氧化 碳 排放 率 ， 电 控 缸 内 直 喷 式 发 动 


机 被 认为 是 很 有 发 展 前 景 的 轻型 货车 和 载重 汽车 的 动力 源 。 对 电 控 入内 直 喷 

















式 粹 油 机 而 言 ， 液 体 燃油 的 燃烧 及 碳 烟 生成 被 认为 是 最 重 








然 人 们 对 碳 烟 机 理 进行 了 长 期 的 研究 ， 但 由 于 问题 的 复杂 性 ， 人 们 对 碳 烟 机 
理 的 认识 至 今 仍 不 全 面 ， 尤 其 是 关于 碳 烟 前 驱 物 PAH 的 生成 机 理 。 开 展 直 
喷 式 柴油 机 着 火 机 理 的 研究 有 助 于 加 深 对 碳 烟 生成 机 理 的 认识 ， 丰 富 和 发 展 
燃油 燃烧 相关 基础 理论 ， 因 此 具有 重要 的 理论 意义 和 工程 实用 价值 。 

基于 上 述 认识 ， 本 书 党 试 将 KIVA 辅助 发 动机 设计 的 理论 与 应 用 进行 系 
统 的 总 结 ， 其 内 容 包 括 : 在 综述 KIVA 数值 计算 方法 的 基础 上 ， 对 电 控 直 喷 
AR ULIS AC LZ EG EE DUE, EAN KIVA 原 有 淇 流 燃 烧 模 型 和 碳 烟 
生成 模型 的 基础 上 ， 结 合 最 近 研 究 成 果 ， 对 其 进行 了 修改 。 并 结合 AJBI X 
油 机 进行 了 试验 ， 最 后 对 修改 的 模型 、 原 有 模型 和 试验 结果 进行 了 分 析 比 

























































































较 ， 得 出 了 本 书 的 结论 。 














本 书 内 容 主要 是 我 近 十 年 来 在 国外 访 学 、 博 士 论文 以 及 博士 后 研究 工作 
报告 期 间 部 分 研究 成 果 的 总 结 ， 同 时 还 包括 十 余年 来 在 学 习 和 工作 期 间 与 导 
师 和 课题 组 研究 生 们 在 该 领域 共同 探讨 得 出 的 一 些 研究 结果 。 编 写本 书 的 目 


























的 过 程 之 一 。 虽 



































的 : 一 是 为 了 总 结 这 些 年 在 该 领域 所 完成 的 工作 ， 与 更 多 的 同行 交流 研究 成 








Ka 二 是 为 了 在 进行 发 动机 研究 及 其 新 产品 的 研发 过 程 中 ， 
代 设计 理念 、 运 用 现代 设计 方法 的 新 优化 思路 。 
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1.1 研究 背景 和 意义 

















柴油 机 发 明 一 百 多 年 来 ， 由 于 其 优越 的 经 济 性 和 耐久 可 靠 性 ， 作 为 汽车 以 及 工程 机 
械 的 主要 动力 源 得 到 广泛 应 用 。 特 别 是 近年 来 地 球 温 暖 化 已 成 为 全 球 关 注 问题 的 时 候 ， 
柴油 机 因 CO, 排放 量 少 等 优点 备 受 青睐 。 但 是 柴油 机 的 碳 烟 〈 微 粒 ) 和气 氧化 物 
(NO,) 排放 较为 严重 ， 成 为 大 气 环境 的 主要 污染 物 之 一 '"。 随 着 排 气 净化 、 低 油耗 、 
高 功率 以 及 低 噪声 、 高 行驶 性 能 的 要 求 ， 柴 油 机 已 全 面向 电 控 化 发 展 ， 使 得 柴油 机 混合 
气 形成 及 燃烧 控制 技术 得 到 迅速 的 发 展 ， 大 大 改善 了 柴油 机 的 排放 特性 和 整 机 性 能 ， 极 
大 程度 地 满足 了 社会 环境 及 用 户 的 需求 1。 尽管 如 此 ， 随 着 环境 污染 及 能 源 资源 问题 的 
日 趋 严峻 ， 在 世界 各 国 对 车 辆 的 节能 与 排放 控制 法 规 日 趋 严格 的 条 件 下 ， 柴 油 机 所 面临 
的 课题 依然 是 在 改善 其 动力 性 和 经 济 性 的 前 提 下 ， 进 一 步 净 化 排 气 的 问题 。 

近年 来 对 柴油 机 排放 的 模拟 研究 ， 主 要 集中 在 碳 烟 (微粒 ) 和 损 氧 化 物 (NOy ) ， 
特别 是 碳 烟 的 生成 机 理 ， 引 起 国内 外 专家 学 者 的 广泛 重视 。 碳 烟 是 柴油 机 排放 微粒 
( Particulate Matter, PM) 的 主要 组 成 部 分 ， 占 微粒 总 量 的 50% ~ 8096 之 多 ， 碳 烟 是 燃 
料 在 缺 氧 条 件 下 燃烧 时 形成 的 ， 其 主要 成 分 是 碳 。 与 其 他 气相 污染 物 不 同 ， 碳 烟 是 一 种 
固体 微粒 。 它 的 形成 不 仅 要 经 历 十 分 复杂 的 气相 反应 ， 还 要 经 历 从 气态 到 固态 的 相 变 过 
程 以 及 后 续 颗粒 的 生长 和 发 展 过 程 ， 从 而 涉及 颗粒 动力 学 等 相关 领域 。 此 外 ， 碳 烟 生 成 
之 后 ， 还 会 重新 氧化 。 由 此 可 见 ， 建 立 碳 烟 形 成 、 发 展 和 氧化 全 过 程 的 物理 、 化 学 模型 
及 其 数值 模拟 较 之 其 他 燃烧 污染 物 是 一 项 难度 更 大 、 更 具 挑 战 性 的 工作 。 也 正 因为 如 
此 ， 碳 烟 的 计算 模拟 吸引 了 众多 的 研究 者 ， 使 该 领域 成 为 计算 燃烧 学 和 热力 发 动机 近年 
来 最 为 活跃 的 研究 领域 之 一 "1 。 目 前 ， 各 发 达 国 家 和 包括 我 国 在 内 的 若干 发 展 中 国家 都 
已 经 形成 了 从 事 柴 油 机 碳 烟 排放 机 理 和 控制 技术 研究 的 专业 队伍 ， 并 正在 不 断 地 取得 新 
的 成 果 。 代 表 该 领域 最 新 研究 成 果 和 水 平 的 每 两 年 一 次 的 国际 燃烧 大 会 (SC) 已 经 举 
行 了 32 届 ， 并 且 每 次 大 会 都 出 版 相关 的 论文 集 以 及 专著 “ 。 因 此 ， 在 这 样 的 形势 下 ， 
我 国 及 时 开展 柴油 机 碳 烟 排放 机 理 和 控制 技术 的 研究 ， 长 期 在 该 领域 逐步 走向 繁 末 并 赶 
超 世 界 先进 水 平 是 十 分 必要 的 ， 也 是 很 有 意义 的 。 


























































































































































































































1.2 ”柴油 机 满 流 扩散 燃烧 的 国内 外 研究 现状 


洲 流 扩散 燃烧 的 复杂 性 导致 目前 人 们 对 其 本 和 喘 机 理 的 认识 还 相当 不 完善 ， 再 加 上 燃 
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油 噶 雾 过 程 的 微 尺 度 、 强 瞬 态 以 及 燃油 温度 场 的 非 均 一 性 干扰 试验 研究 ， 燃 烧 过 程 和 人 燃 
烧 生 成 烟 目 前 仍 无 法 轻易 获得 。 人 们 对 这 一 机 理 的 认识 至 今 仍 处 在 相当 肤浅 的 阶段 ， 只 
能 定性 地 加 以 描述 。 定 性 地 看 ， 人 燃烧 化 学 反应 可 通过 多 种 渠道 影响 湛 流 特性 。 首 先 ， 燃 
烧 放 出 的 热量 使 流 场 中 各 处 流体 发 生 不 同 程度 的 膨胀 。 从 而 引起 密度 变化 ， 甚 至 产生 显 
车 的 密度 梯度 。 另 一 方面 ， 燃 烧 引 起 的 温度 升 高 ， 会 使 流体 的 输 运 系数 随 之 变化 ， 从 而 
影响 清流 的 输 运 特性 。 迄 今 为 止 ， 有 化 学 反应 滑 流 的 模型 方程 和 封闭 假设 多 数 是 从 等 密 
度 无 反应 漠 流 理论 中 照搬 过 来 的 ， 而 后 者 基本 上 是 基于 简单 的 量 纲 分 析 ， 因 此 照搬 过 来 
是 缺乏 理论 根据 的 。 因 为 燃烧 又 引入 了 新 的 无 量 纲 量 ， 如 密度 比 ， 而 且 在 其 未 封闭 的 精 
确 方 程 中 ， 还 含有 若干 在 等 密度 情况 下 不 存在 的 量 。 与 经 典 的 无 反应 、 不 可 压 流 体 的 汕 
流 流 动 问题 相 比 ， 满 流 燃 烧 问 题 的 复杂 和 困难 度 都 大 大 增加 ， 以 致 在 目前 知识 水 平 上 ， 
还 难以 建立 起 完善 的 湛 流 燃烧 理论 。 可 行 的 途径 只 能 是 借助 一 定 的 简化 假设 和 数学 工 
有 具 ， 并 或 多 或 少 地 依靠 试验 数据 ， 建 立 各 种 满 流 燃 烧 模 型 。 

研究 满 流 扩散 燃烧 离 不 开 对 潮流 燃烧 模型 的 研究 ， 目 前 ， 国 内 外 满 流 扩散 燃烧 模型 
大 致 分 为 零 维 模型 、 准 维 模型 和 多 维 模型 。 零 维 模型 和 准 维 模型 并 不 注重 其 模拟 方法 能 
否 如 实 反 映 和 内 真实 的 物理 化 学 机 理 。 其 目的 仪 在 于 通过 经 验 系数 的 调整 而 能 在 一 定 实 
用 范围 内 对 发 动机 的 燃烧 作出 精度 可 满足 工程 需要 的 分 析 和 预测 。 与 此 相反 ， 多 维 模 型 
力图 摆脱 经 验 性 的 因素 ， 而 立足 于 各 有 关 学 科 最 新 理论 成 就 ， 对 氏 内 过 程 进行 全 面 深入 
的 模拟 。 它 不 但 能 重 现 缸 内 过 程 宏观 的 表面 特征 ， 而 且 能 揭示 并 反映 其 微观 机 理 。 因 
而 ， 它 是 一 种 纯 理 论 模型 。 当 然 ， 在 现 阶段 ， 多 维 模型 还 不 能 完全 摆脱 经 验 的 成 分 。 例 
如 ， 满 流 模 型 和 化 学 反应 模型 中 的 经 验 和 常数 仍 是 必 不 可 少 的 ， 但 这 些 经 验 常 数 却 是 零 维 
和 准 维 模型 中 那些 随机 型 而 变 的 常数 所 不 能 与 之 相提并论 的 。 它 们 已 经 具有 相当 大 的 通 
用 性 ， 只 是 不 能 单纯 依据 理论 来 确定 而 已 。 自 20 世纪 90 年 代 以 来 ， 由 于 多 维 模 型 的 莲 
勃兴 起 ， 柴 油 机 零 维 模型 和 准 维 模型 不 再 是 研究 热点 ， 但 其 作为 相关 研究 和 工程 开发 重 
要 工具 的 地 位 并 未 改变 ， 参 考 文献 [5-7] 是 其 近年 来 有 代表 性 的 应 用 实例 。 迄 今 所 
提出 的 灌流 扩散 多 维 模型 ， 按 其 所 采用 的 模拟 假设 和 数学 方法 ， 大 致 分 为 四 大 类 ， 即 相 
关 和 矩 封 闭 法 、 基 于 湛 流 火焰 结构 几何 描述 的 方法 、 基 于 湛 流 混合 速率 的 方法 (包括 
EDC 模型 ) 和 统计 分 析 法 〈 包 括 概率 密度 函数 和 条 件 矩 等 方法 ) 。 目 前 研究 和 应 用 较 多 
的 是 后 两 种 方法 ， 这 里 对 前 两 种 方法 仪 作 简 要 介绍 。 相 关 和 矩 封 闭 法 是 用 传统 的 雷诺 分 解 
法 ， 即 把 注 流 瞬时 量 分 解 为 平均 量 和 脉动 量 ， 再 代入 瞬时 反应 方程 中 ， 并 须 将 其 中 指数 
项 按 平均 温度 的 泰勒 级 数 展开 ， 它 对 预 混 燃 烧 和 扩散 燃烧 均 适用 , 但 它 有 两 个 缺点 : 第 
一 ， 需 要 求解 许多 输 运 方程 ， 工作 量 太 大 ; 第 二 ， 此 方法 是 以 Arrehenius 反应 率 公 式 中 
指数 项 的 级 数 展开 为 基础 的 ， 故 存在 由 非 线 性 引起 的 收敛 性 问题 。 基 于 汝 流 火焰 结构 几 
何 描述 的 方法 就 是 对 火焰 面 进行 几何 分 析 ， 有 两 种 途径 : 一 种 是 沿 火焰 面 的 切 向 进行 ， 
即 把 火焰 面 视 为 等 值 面 ， 对 扩散 燃烧 ， 是 混合 分 数 2 为 常数 的 面 ; 另 一 种 是 从 火焰 面 的 
法 向 进行 分 析 ， 研 究 在 垂直 火焰 的 方向 ， 亦 即 随 着 到 火焰 面 的 距离 ， 流 场 的 燃烧 特性 是 
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如 何 演变 的 。 由 这 两 种 途径 可 得 出 庙 流 扩散 燃烧 的 火焰 密度 模型 ， 它 的 基本 假设 是 ,在 
达 姆 科勒 数 很 高 的 情况 下 ， 反 应 区 变 得 很 注 ， 化 学 反应 尺度 小 于 淇 流 最 小 涡 的 尺度 。 该 
方法 中 包含 了 若干 经 验 常 数 ， 其 数值 需要 通过 数值 试验 来 确定 ， 而 且 其 对 机 型 和 工 况 的 
普 适 性 较 差 沾 。 基 于 满 流 混合 速率 的 方法 就 是 将 油 流 反应 率 认为 由 湛 流 混合 起 着 主导 作 
用 ,忽略 分 子 扩散 和 化 学 动力 学 的 因素 。Magnussen 提出 了 同时 用 于 预 混和 扩散 燃烧 的 
涡 团 耗 散 概 念 (Eddy Dissipation Conception, EDC) 模型 ， 其 基本 思想 是 燃烧 率 是 由 燃 
料 和 氧化 剂 在 分 子 尺 度 水 平 上 相互 混合 的 速率 所 决定 的 ， 即 由 两 种 调 团 的 破碎 率 和 耗 散 
率 所 决定 。 对 扩散 燃烧 ,燃料 和 和 氧化剂 分 别 形成 两 种 涡 团 ， 燃 烧 总 是 在 两 种 涡 团 的 界面 
上 进行 。 此 模型 公式 的 特点 是 ， 只 含 组 分 的 平均 浓度 而 不 涉及 其 脉动 浓度 ， 故 无 需求 解 
脉动 浓度 的 输 运 方程 ， 但 其 中 系数 的 选取 仍 是 经 验 性 的 ， 并 非 通用 的 常数 。 概 率 密度 函 
数 (Probability Density Function, PDF) 方法 的 着 眼 点 并 非 寻 求 随 机 量 在 空间 任 一 点 的 瞬 
时 值 随时 间 变 化 的 严格 规律 ， 而 是 求 出 它 取 某 一 值 的 可 能 性 ， 即 概率 。 确 定 PDF 有 两 
种 方法 。 第 一 是 根据 经 验 预先 假定 PDF 的 分 布 形状 ; 第 二 是 建立 PDF 的 精确 输 运 方程 ， 
利用 适当 假设 对 其 中 一 些 项 加 以 模拟 后 ， 直 接 求 解 。 随 着 电子 计算 机 的 飞速 发 展 ， 可 以 
预料 ， 这 种 方法 是 很 有 潜力 的 。 但 目前 一 般 仍 限于 用 有 限 差 分 法 求解 二 维 流 单 变 量 的 
PDF， 并 已 获得 一 些 有 用 的 结果 "…] 。 对 于 多 变量 PDF， 由 于 受 计算 机 存储 和 速度 限制 ， 
有 限 差 分 法 不 适用 ， 一 般 用 Monte Carlo 法 求解 。Johns 尝试 通过 求解 联合 概率 密度 函数 
的 输 运 方程 来 模拟 柴油 机 的 燃烧 过 程 ， 对 于 有 燃料、 氧化 剂 和 燃烧 产物 共存 的 非 预 混合 
燃烧 系统 ， 欲 描述 其 混合 物 的 组 成 状态 至 少 需要 两 个 变量 ， 其 中 一 个 是 燃料 与 氧化 剂 的 
混合 分 数 Z， 另 一 个 是 以 同样 方式 定义 的 燃烧 产物 与 氧化 剂 的 混合 分 数 此 c (当然 也 可 
以 是 产物 与 燃料 的 混合 分 数 ) 。 条 件 和 矩 封 闭 模型 (Conditional Moment Closure, CMC) 是 
由 Klimenko 和 Bilger 于 20 世纪 90 年 代 初 期 独立 提出 的 。 此 模型 认为 ， 在 油 流 燃烧 
过 程 中 ,许多 潮流 参数 的 脉动 都 与 某 一 个 关键 标量 (对 扩散 燃烧 为 混合 分 数 Z) 的 脉动 
相 了 联系。 因此， 在 对 沸 流 随机 量 进 行 统计 平均 分 析 时 ， 如 果 限 定 该 关键 标量 取 某 一 特定 
值 ， 即 取 条 件 平均 ， 则 有 条 件 的 脉动 方 均 根 值 将 远 小 于 无 条 件 的 平均 值 。 该 模型 在 理论 
上 是 很 严格 的 ， 其 基本 方程 的 导出 没有 采用 任何 简化 假设 ， 因 而 适用 于 各 种 燃烧 过 程 ， 
但 其 计算 量 较 大 。 为 了 把 化 学 动力 学 问题 和 漠 流 问题 分 开 人 处理 ， 即 成 功 地 实现 两 者 的 解 
而， 美国 工程 院 院 士 Williams 于 1975 年 提出 了 层 流 小 火焰 的 概念 ， 其 含义 是 在 Kolmog- 
orov 扩 度 下 的 火焰 实质 上 是 受 分子 扩 散 和 输 运 控制 的 层 流 小 火焰 (Flamelet), Tf iria ji KI 
可 以 视 为 钥 入 满 流 场 内 的 具有 一 维 结构 的 层 流 小 火焰 的 集合 或 系 综 。 稍 后 ，Peters 提出 
了 代表 性 互动 小 火焰 模型 (Representative Interactive Flamelet, RIF), ， 并 成 功 地 应 用 在 注 
流 扩散 燃烧 领域 *]， 并 成 为 目前 最 著名 的 满 流 燃 烧 模 型 之 一 。RIF 模型 采用 流体 力学 中 
的 Crocco 坐标 变换 ， 引 入 新 的 坐标 系 ， 将 其 原点 置 于 火焰 中 心 面 (Z =2Z,) 上 ， 并 用 混 
合 分 数 Z 取代 x 坐标 ， 即 Z 坐标 垂直 于 化 学 当量 比 表 面 ， 其 他 两 个 坐标 与 之 正 交 ， 如 图 
1-1 所 示 。 经 过 坐标 变换 后 ， 物 理 空间 中 的 组 分 和 能 量 平衡 方程 在 混合 分 数 空间 中 转化 
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为 一 维 形 式 。 该 模型 方程 中 不 含 对 流 项 ， 其 原因 是 所 有 标量 在 物理 空间 中 都 经 受 同一 速 
度 场 引起 的 对 流 输 运 ， 因 而 在 由 标量 组 合 而 成 的 混合 分 数 空间 中 不 再 存在 彼此 之 间 的 对 
流 效 应 ， 这 是 引入 混合 分 数 空间 坐标 变换 的 主要 好 处 之 一 ， 同 时 在 理想 混合 坐标 下 推导 
了 温度 和 组 分 的 新 公式 ， 对 于 计算 后 续 的 氏 内 各 种 参数 以 及 污染 物 的 生成 提供 了 坚实 的 
基础 。 
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图 1-1 庙 流 喷射 的 理想 混合 配 比 表 面 空间 


国内 对 柴油 机 燃烧 模型 的 研究 比 国 外 落后 ， 但 近年 来 许多 科研 人 员 做 出 很 多 研究 成 
果 , 与 国外 的 差距 在 逐步 缩小 。 何 旭 等 | 应 用 Shell 模型 对 自行 设计 的 TR 燃烧 系统 进 
行 了 计算 ,重点 研究 喷雾 速度 场 和 混合 气 形成 状况 ， 并 与 传统 燃烧 室 进行 比较 ， 分 析 
TR 燃烧 系统 的 工作 特点 ， 探 索 气 流 运动 和 混合 气 形成 规律 ， 并 通过 一 台 135 发 动机 验 
证 了 该 系统 ， 结 果 表 明 ， 采 用 合适 的 喷 油 器 ， 并 增加 柱 塞 直径 提高 供 油 速 率 ， 可 将 TR 
着 火 点 控制 在 上 止 点 附近 ， 同 时 减 小 着 火 后 的 燃油 喷射 量 ， 采 用 了 导向 圆 踊 和 中 孔 距 
射 ， 燃 烧 室 内 气流 运动 剧烈 ， 燃 油 的 空间 分 布 更 为 合理 ， 空 气 利 用 充分 ， 减 少 壁 面 散 热 
损失 ， 实 现 TR 燃烧 系统 的 “快速 燃油 喷射 、 快 速 混合 气 形成 和 快速 燃烧 ”设计 思想 ， 
并 具有 良好 的 冷 启动 性 能 。 苏 万 华 等 在 2006 年 "中 对 自己 以 前 提出 的 模型 进行 了 改进 ， 
提出 了 一 个 新 的 正 庚 烷 化 学 反应 动力 学 简化 模型 ， 包含 40 种 组 分 和 62 个 反应 。 同 时 ， 
采用 遗传 算法 和 化 学 动力 学 软件 对 其 动力 学 参数 进行 优化 。 新 模型 由 三 个 子 模型 组 成 。 
低温 反应 和 负 温 度 系数 子 模型 是 在 LiGriffiths 模型 的 基础 上 ， 定 义 了 具体 的 醛 类 和 小 分 
子 碳 氨 产 物 ， 去 除了 无 关 的 基 元 反应 ， 增 加 了 两 个 关于 醛 的 氧化 反应 而 构建 的 计算 结 
果 ， 表 明 新 模型 能 够 模拟 正 庚 烷 燃 烧 冷 焰 反 应 和 热 焰 反 应 的 全 过 程 ， 优 化 后 的 新 模型 预 
测 着 火 时 刻 的 精度 更 高 ， 与 详细 模型 的 计算 结果 吻合 更 好 ， 为 多 维 模 型 与 化 学 反应 动力 
学 模型 相 耦 合 的 燃烧 计算 提供 了 可 行 的 途径 。 另 外 ， 采 用 遗传 优化 技术 对 模型 动力 学 参 
数 进行 调整 计算 表明 ， 新 模型 能 够 在 当量 比 为 0.2 ~ 1.2, i ETE 300 ~3000K 的 范围 内 
精确 模拟 正 庚 烷 燃烧 时 冷 焰 和 热 焰 反应 过 程 ， 与 详细 模型 544 种 组 分 和 2446 个 反应 计 
算 结 果 吻 合 较 好 。 































































































1.3 ”柴油 机 碳 烟 生成 机 理 和 控制 措施 


内 燃 机 燃烧 是 一 个 涉及 多 学 科 的 复杂 化 学 反应 和 能 量 转 换 过 程 ， 内 燃 机 燃烧 过 程 还 
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成 。 我 们 知道 ， 燃 烧 模 型 中 有 关 燃 料 氧 化 和 燃烧 部 分 通常 都 避 开 详细 的 化 学 反应 动力 学 
机 理 ， 以 便 把 重点 置 于 详细 的 计算 流体 运动 和 输 运 方程 。 但 是 对 污染 物 排放 模拟 而 言 ， 
目标 是 预测 发 动机 所 排 废气 中 有 关 化 学 成 分 的 浓度 ， 通 常 这 些 浓度 都 是 受 化 学 动力 学 机 
理 和 反应 速率 的 控制 。 也 正 是 这 一 点 ， 排 放 模 型 的 发 展 遭 遇 到 很 大 的 困难 。 碳 烟 
(Soot) 是 燃料 在 缺 氧 条 件 下 燃烧 形成 的 ， 其 主要 成 分 是 碳 ， 迄 今 提 出 的 模型 大 体 上 可 
分 为 三 类 ， 即 经 验 模型 、 半 经 验 模 型 和 详细 模型 。 经 验 模型 代表 人 物 是 Tesner， 他 认 
为 ， 由 于 燃烧 区 的 高 温 ， 分 子 发 生 离 解 的 概率 远 远大 于 其 聚合 概率 ， 因 此 会 有 大 量 的 自 
由 基 产 生 ， 这 些 自 由 基 引 起 一 系列 链 分 枝 反 应 和 链 终 止 反应 ， 最 后 以 这 些 基 团 为 核心 而 
形成 碳 烟 微粒 。 半 经 验 模 型 代表 人 物 是 Fuscol5l ， 其 基本 思想 是 应 用 尽 可 能 少 的 反应 步 
又 而 又 尽 可 能 全 面 地 撒 述 碳 烟 生 成 的 全 过 程 ， 即 通过 总 包 反 应 以 及 相应 的 反应 速率 表达 
式 模拟 燃料 的 热 解 、 碳 粒 成 核 、 表 面 生长 、 凝 结核 氧化 等 这 些 基 本 环节 。 详 细 模 型 也 取 
得 一 系列 进展 ， 其 中 Frenklach "^! 和 Mauss'""| 领 导 的 两 个 研究 组 的 成 果 具 有 代表 性 ， 两 
者 在 理论 和 模型 上 都 十 分 接近 ， 因 此 我 们 将 其 合 称 为 Ff - M 模型 。 模 型 的 总 体 结构 由 8 

1) 燃料 热 解 及 第 一 个 茶 环 的 形成 ; 

2) 芳香 烃 的 组 合 及 PAH 的 初步 形成 ; 

3) PAH 在 HACA 机 理 连续 作用 下 的 生长 ; 

4) PAH 的 快速 聚合 ; 

5) PAH 的 氧化 ; 

6) 碳 粒 的 成 核 ; 

7) 碳 粒 的 表面 生长 ; 

8) 碳 粒 的 氧化 。 

实际 上 ， 对 其 中 每 一 个 环节 ， 特 别 是 涉及 气相 反应 动力 学 的 前 6 个 环节 ， 都 包含 着 
为 数 可 观 的 化 学 组 分 合 反 应 ， 在 实际 应 用 中 ， 还 可 以 根据 具体 问题 的 不 同 ， 对 反应 机 理 
进行 调整 。Tao、Golovitchev 和 Chomiak'" 中 吸收 了 Leung 和 Lindstedt pimp 的 基本 
步 又， 将 碳 烟 的 生成 分 为 四 步 : 粒子 凝结 、 表 面 生 长 、 表 面 氧化 和 粒子 聚合 。 专 门 针 对 
柴油 机 高 温 高 压 环 境 和 扩散 燃烧 的 特点 ， 提 出 了 一 个 较 上 述 了 上- M 模型 简单 一 些 的 碳 粒 
排放 模型 。 此 模型 仍 由 气相 化 学 和 颗粒 动力 学 两 部 分 组 成 ， 对 前 者 ， 采 用 了 详细 的 反应 
机 理 ; 后 者 则 用 唯 象 的 半 经 验方 法 加 以 模拟 。 由 于 该 模型 是 专门 针对 柴油 机 的 喷雾 燃 
烧 ， 因 而 压 燃 着 火 现象 对 后 续 燃 烧 和 污染 物 形 成 的 影响 不 可 忽略 。 为 了 避免 正 庚 烷 详 细 
着 火 机 理 (550 种 组 分 ，2450 个 反应 ) 的 过 分 复杂 性 ， 采 用 了 集 总 的 方法 ， 通 过 敏感 度 
分 析 构 造 了 一 个 简化 机 理 ， 只 保留 了 若干 重要 的 组 分 和 关键 反应 ， 但 能 较 好 地 反映 正 庚 
烷 从 低温 到 高 温 的 两 级 着 火 过 程 。 小 分 子 烃 的 氧化 和 NO 形成 机 理 均 直接 取 自 文献 。 
PAH 的 形成 及 氧化 机 理 也 是 取 自 Frenklach 的 模型 ， 但 作 了 简化 ， 例 如 ， 形 成 两 个 环 以 
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上 的 长 链 径 ， 如 葵 和 聚 烽 烃 的 反应 都 被 删 去 ， 总 的 气相 机 理 包 括 65 种 组 分 和 268 个 
反应 。 

国内 对 和 拭 内 碳 烟 生成 机 理 和 控制 的 研究 比 国外 落后 ,但 近年 来 许多 科研 人 员 做 出 很 
多 研究 成 果 ， 主 要 集中 在 对 降低 碳 烟 的 控制 技术 上 。 罗 福 强 、 高 宗 英 "中 等 对 多 饶 柴 油 
机 产生 包间 差异 的 原因 ， 提 出 了 采用 统计 学 STUDENT 试验 方法 判别 多 所 发 动机 和 间 差 
异 产 生 的 原因 。 实 测 了 一 台 四 氏 直 噶 式 迷 油 机 气 氏 压力 ， 分 析 其 平均 指示 压力 、 燃 烧 始 
点 、 最 大 气 氏 压力 和 最 大 压力 升 高 率 及 对 应 相位 等 参数 的 波动 与 包间 差异 ， 并 对 平均 指 
示 压 力 包间 差异 进行 统计 分 析 。 李 兴 虎 和 蒋 德 明 、 沈 惠 贤 等 分析 比较 了 火花 着 火 发 
电机 循环 变动 的 评价 方法 ， 并 提出 了 用 各 个 曲轴 转角 下 的 压力 变动 率 曲 线 表 示 压 力 循 环 
变动 的 方法 。 其 结果 表明 ， 平 均 指示 压力 的 标准 差 及 变动 率 是 评定 内 燃 机 压力 循环 变动 
的 最 佳 参数 ; 各 个 曲轴 下 的 压力 标准 差 及 变动 率 曲线 可 以 清楚 地 表示 出 发 动机 工作 过 程 
中 各 个 曲轴 转角 下 的 压力 变动 情况 ， 进 气 过 程 中 也 存在 压力 变动 ， 其 压力 变动 率 高 于 燃 
烧 过 程 ;燃烧 过 程 的 压力 变动 率 存 在 一 个 峰值 。 尧 命 发 所 等 人 研究 了 不 同 柴油 机 在 不 
同 工 况 下 颗粒 中 碳 粒 所 占 的 百分比 ， 并 得 到 了 描述 这 种 关系 的 数学 表达 式 。 刘 喷 俊 
等 采用 自行 设计 的 柴油 机 排 气 微粒 袋 式 采样 系统 ， 试 验 研 究 了 6110 型 柴油 机 的 微粒 
排放 。 其 结果 表明 ， 在 相同 的 运行 工 况 下 ， 袋 式 采样 系统 和 分 流 稀释 部 分 采样 系统 对 上 
油 机 排 气 微粒 的 测量 结果 具有 和 较 好 的 一 致 性 ， 袋 式 采样 系统 可 以 实现 分 流 稀释 部 分 采样 
系统 难以 实现 的 变 工 况 下 排 气 微粒 的 测量 。 对 于 柴油 机 恒 转 速 增 转 矩 的 变 工 况 过 程 ， 随 
着 转 托 变化 率 的 增 大 ， 微 粒 排放 量 逐 渐 增 加 ， 并 且 转 速 越 低 ， 转 和 矩 变 化 率 对 微粒 排放 量 
的 影响 越 大 。 使 微粒 排放 增加 的 主要 因素 是 可 溶性 有 机 组 分 的 增加 ， 转 矩 变 化 率 对 不 可 
深 组 分 的 影响 不 明显 。 刘 金 武 等 .提出 了 研究 碳 烟 的 生成 和 氧化 历程 及 工作 条 件 影响 
的 方法 。 将 Surovikin 碳 烟 生成 模型 和 Nagle 碳 烟 氧化 模型 集成 在 ICFDCN 源 程 序 中 构建 
多 维 模型 ， 采 用 数值 循环 模拟 的 方法 ， 根 据 不 同 的 工作 条 件 计算 碳 烟 的 生成 和 氧化 历 
程 。 结 合 试验 数据 分 析 和 比较 进 气温 度 、 空 燃 比 、 负 和 荷 、 转 速 和 喷 油 提前 角 对 碳 烟 生成 
和 和 氧化 历程 的 影响 。 其 研究 表明 ， 用 数值 模拟 的 方法 反映 了 1137 柴油 机 碳 烟 的 生成 和 
氧化 历程 以 及 设计 参数 对 碳 烟 的 生成 和 氧化 的 影响 规律 ， 对 柴油 机 的 设计 具有 参考 价 
值 。 黄 荣华 等 2 在 一 台 单 缸 柴油 机 上 用 SMPS 微粒 测量 装置 测量 了 不 同 运转 条 件 〈 如 
转速 、 负 和 谷 变 动 、 仿 速 运行 、 燃 油 喷射 定时 等 ) 下 典 油 机 排放 微粒 尺寸 与 浓度 分 布 ， 分析 
了 柴油 机 微粒 排放 尺寸 分 布 和 数量 浓度 的 特征 及 其 主要 影响 因素 。 结 果 表 明 ， 发 动机 负 谷 
变化 对 微粒 排放 的 影响 较 大 ， 在 各 种 久生 下 大 部 分 排放 微粒 都 是 矶 核 模 式 的 超 细 或 纳米 尺 
寸 微粒 ， 而 质量 上 以 累积 模式 颗粒 占 主要 部 分 ， 发 动机 冷 机 起 动 和 人 鳃 速 运行 时 产生 的 大 部 
分 排放 微粒 是 碳 核 模式 粒子 ， 喷 油 提前 角 对 排放 微粒 浓度 和 尺寸 分 布 有 显著 影响 。 


































































































































































































1.4 本 书 的 主要 研究 工作 


柴油 机 红 内 燃烧 过 程 分 析 的 常用 数值 模拟 工具 主要 有 FIRE、Star- CD 和 KIVA。 不 
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同 的 软件 在 不 同 应 用 领域 有 各 自 的 优势 ， 其 燃烧 和 碳 烟 模型 比较 见 表 1-1， 目 前 FIRE/ 
Star-CD 自燃 用 SHELL 模型 ， 对 自燃 着 火 过 程 细 节 的 描述 不 足 ， 适 用 温度 范围 和 当量 比 
EIE US. KIVA 最 新 版 本 KIVA-4 是 在 网 格 处 理 上 有 所 改进 ， 对 其 中 的 模型 没有 变 
化 。2007 年 Peters 等 人 :将 RIF 小 火焰 燃烧 模型 移植 在 KIVA-3V 中 ， 小 火焰 概念 认为 
组 分 的 数量 与 混合 比例 和 耗 散 速率 有 关 ， 但 碳 烟 的 形成 速率 不 是 混合 比例 和 耗 散 的 函 
数 ， 所 以 其 在 计算 碳 烟 方面 有 很 大 缺陷 5 。2007 年 Reitz 5577" 以 KIVA-3V 为 平台 ， 
利用 SHELL 着 火 模型 ， 将 多 步 碳 烟 模型 (MSP) 移植 进去 ， 计 算 了 碳 烟 的 生成 ， 但 未 
AEN (CH) 对 碳 烟 的 影响 ，PAH 氧化 反应 的 产物 是 CO, ， 与 最 近 试 验 是 CO 和 
HC 的 基 团 相 矛盾 。 本 书 以 KIVA-3V 模型 为 基础 ， 建 立 全 温度 范围 的 着 火 模型 ， 全 面 解 
释 柴油 机 着 火 的 “S” 曲 线 ; 提出 新 的 碳 烟 生 成 机 理 ， 认 为 火焰 中 与 碳 粒 相 关 的 中 间 组 
分 主要 有 PAH(C,,H,). MRR ( C,H,)，PAH 和 肾 类 烃 对 碳 烟 粒子 的 成 核 起 着 同等 
重要 的 作用 ， 而 是 CO 和 HC 的 基 团 。 将 自己 的 模型 符 入 到 KIVA-3V 源 代 码 中 实现 ,为 
目前 柴油 机 电 控 标定 提供 详细 的 预测 数据 。 
表 1-1 目前 几 种 CFD 软件 的 燃烧 和 碳 烟 模型 比较 


软件 ers - 
FIRE/Star- CD KIVA-3V 其 他 人 对 Se 
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本 实验 室 在 前 期 对 于 柴油 机 的 仿真 控制 进行 了 大 量 研究 5 55 ， 特 别 是 对 于 KIVA- 
3V 的 源 代码 分 析 559 ， 用 KIVA-3V 对 150 柴油 机 工作 过 程 进行 了 深入 的 模拟 计算 ， 研 
究 了 该 型 号 柴油 机 在 特定 工 况 下 燃油 喷射 和 燃烧 的 特性 ， 并 通过 与 相关 试验 结果 对 比 ， 
探讨 了 模拟 中 存在 的 问题 及 可 能 的 原因 。 针 对 KIVA-3V 仿真 过 程 中 复杂 流 场 网 格 模型 
难以 建立 的 问题 ， 创 造 性 地 结合 了 K3PREP 和 ICEM CFD 两 种 方法 的 优点 ， 找 到 了 无 需 
修改 KIVA-3V 主 程序 源 代 码 的 通用 建 模 方法 ， 建 立 了 “ 双 卷 流 ” 燃 烧 系 统 的 计算 网 格 ， 
解决 了 这 一 瓶颈 。 在 后 处 理 过 程 中 ， 在 探索 中 形成 了 运用 FIELDVIEW 和 TECPLOT 对 
KIVA-3V 程序 计算 结果 进行 分 析 的 成 熟 方 法 ， 方 便 地 实现 了 计算 结果 的 可 视 化 ， 有 利于 
对 计算 结果 的 分 析 理 解 。 本 人 也 曾 在 德国 亚 琛 工业 大 学 的 工程 燃烧 研究 所 对 KIVA-3V 
进行 过 研究 ， 将 RIF 模型 结合 KIVA-3V 程序 计算 过 AUDI TDI 1. 9L 柴油 机 的 多 种 工 况 
燃烧 以 及 氧气 燃烧 ， 发 表 过 相关 论文 ， 本 书 正 是 沿 着 前 人 的 足迹 ， 将 从 以 下 几 个 
方面 展开 研究: 

1) 为 了 实现 对 柴油 机 和 红 内 燃烧 的 三 维 仿真 ， 本 书 首先 研究 了 其 工作 工程 的 计算 模 
型 ， 对 氏 内 数值 计算 方法 进行 了 分 类 和 比较 ,结合 结构 化 网 格 的 规则 以 及 准备 计算 的 发 
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动机 活塞 形状 ， 建 立 了 本 书 的 计算 网 格 。 详 细 分 析 了 KIVA-3V 源 代码 程序 以 及 其 各 主 
要 程序 的 调用 关系 ， 为 下 一 步 移植 修改 的 计算 模型 奠定 了 基础 。 

2) 为 了 深入 研究 柴油 机 的 着 火 和 燃烧 模型 ， 确 定 了 柴油 的 计算 模型 ， 研 究 重点 是 
通过 推导 公式 以 及 分 析 机 理 ， 计 算 柴 油 机 燃烧 的 着 火 边界 。 通 过 研究 ， 获 得 影响 柴油 机 
着 火 延 迟 的 主要 原因 ， 探 讨 了 柴油 在 初 燃 到 稳定 燃烧 之 间 的 基本 路 径 以 及 相对 应 的 计算 
模型 ， 推 导 了 着 火 延迟 时 间 ， 分 析 了 温度 的 多 个 解 以 及 温度 波动 对 燃烧 过 程 的 影响 ， 为 
计算 真实 柴油 机 的 着 火 和 燃烧 提供 依据 。 本 书 分 析 了 KIVA-3V 的 原 计算 模型 ， 并 采用 
准 稳 态 近似 法 对 柴油 的 潮流 扩散 燃烧 的 详细 化 学 反应 进行 了 简化 研究 ; 提出 了 以 温度 为 
主要 参数 的 改进 模型 ， 对 于 不 同 温度 阶段 采用 不 同 的 化 学 反应 机 理 。 

3) 由 于 实际 的 碳 烟 生成 受到 空气 动力 学 和 化 学 动力 学 等 因素 的 综合 作用 ,为 了 建 
立 更 加 合理 、 准 确 的 计算 模型 就 需要 全 面 考虑 各 种 影响 因素 。 本 书 将 首先 分 析 KIVA-3V 
原 计算 模型 ， 针 对 KIVA-3V 原 计 算 模 型 的 一 些 不 足 ， 并 结合 影响 PAH 生成 的 最 重要 因 
R, XWA PAH 的 计算 进行 了 修正 ， 提 出 新 的 碳 烟 计算 模型 。 

4) 为 了 检验 修改 模型 的 正确 性 ， 利 用 柴油 发 动机 台 架 试验 装置 ， 并 结合 燃烧 分 析 
仪 、 碳 烟 粒 径 测试 仪 。 利 用 发 动机 动态 试验 台 和 粒 径 分 析 系 统 对 柴油 在 不 同 工 况 下 微粒 
排放 的 粒 径 分 布 特征 进行 试验 研究 ， 通 过 台 架 试验 结果 验证 本 书 修正 的 燃烧 和 碳 烟 
模型 。 

第 2 章 对 用 于 本 书 的 数值 计算 方法 以 及 KIVA-3V 计算 软件 结构 进行 了 分 析 ， 建 立 
了 计算 网 格 和 初始 边界 条 件 。 第 3 章 首 先 确定 柴油 计算 模型 ， 对 不 同体 系 下 的 组 分 和 温 
度 方程 以 及 着 火 延 迟 时 间 公 式 进 行 了 推导 ， 对 不 同 的 活化 能 以 及 温度 波动 进行 了 分 析 。 
第 4 章 对 KIVA-3V 的 原 有 燃烧 计算 模型 进行 了 分 析 ， 提 出 了 改进 的 燃烧 计算 模型 。 第 5 
章 对 KIVA-3V 原 有 碳 烟 模型 进行 了 分 析 ， 并 对 其 进行 修正 ， 提 出 了 改进 的 碳 烟 计 算 模 
型 。 第 6 章 对 在 本 书 中 修改 的 计算 模型 和 数值 计算 方法 进行 综合 分 析 ， 并 通过 多 种 试验 
设备 对 所 计算 的 发 动机 进行 试验 研究 ， 利 用 试验 结果 对 第 3 ~5 章 修正 的 模型 进行 验证 
分 析 。 
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内 燃 机 数值 计算 是 研究 内 燃 机 征 内 仿真 的 基础 ， 甚 工作 过 程 的 计算 模型 包括 一 系 
列 微分 方程 组 ， 求 解 微分 方程 组 所 面临 的 第 一 个 问题 是 方程 的 离散 化 ， 即 在 按 一 定 方 
式 网 格 化 的 积分 区 域内 ， 把 以 连续 化 形式 描述 的 微分 方程 转化 为 离散 的 有 限 数量 的 代 
数 方程 ， 然 后 才能 在 计算 机 上 进行 数值 求解 。 本 章 分 别 介 绍 有 限 容积 法 和 任意 拉 格 时 
日 一 欧 拉 法 ， 针 对 内 燃 机 中 边界 条 件 和 初始 条 件 的 特殊 性 进行 讨论 ， 建 立 结构 化 网 
格 ， 简 要 介绍 计算 内 燃 机 燃烧 过 程 的 大 型 通用 程序 KIVA-3V， 为 下 一 步 修改 计算 模型 
PX XE Ji fil o 











2.1 工作 过 程 的 计算 模型 











柴油 机 的 工作 过 程 是 一 个 包含 流体 流动 、 传 热 、 传 质 和 化 学 反应 以 及 它们 之 间 相 
互 作用 的 复杂 的 物理 化 学 过 程 ， 而 且 油 滴 破 雄 、 若 发、 混合 气 形成 以 及 燃烧 都 是 在 狂 
小 的 燃烧 室 空 间 进 行 ， 子 过 程 和 全 过 程 的 时 间 尺 度 都 很 小 ， 对 于 2200r/min 的 柴油 机 
来 说 ， 燃 油 喷射 过 程 的 持续 时 间 一 般 全 负荷 时 只 有 15° ~35° 曲 轴 转 角 ， 也 就 是 只 
有 1.13~3.65ms， 而 全 部 燃烧 过 程 也 不 过 5ms。 对 该 过 程 的 研究 涉及 一 系列 基础 
学 科 ， 如 热力 学 、 流 体 动力 学 、 传 热学 、 传 质 学 、 能 量 转换 、 藻 发 理论 及 不 稳定 过 
BA, 

上 荣 油 机 工作 过 程 的 数学 模型 ， 是 对 柴油 机 内 部 复杂 流 场 运 动 形式 的 数学 描述 ， 它 的 
功能 在 于 反映 该 系统 在 环境 影响 下 状态 变化 的 规律 。 然 而 ， 由 于 柴油 机 工作 过 程 的 复杂 
性 ， 目 前 的 流体 力学 、 燃 烧 学 以 及 化 学 反应 等 理论 还 不 能 准确 、 完 整 详尽 地 描述 出 实际 
过 程 各 阶段 的 物理 现象 和 本 质 。 由 于 对 某 些 过 程 的 机 理 还 缺乏 了 解 ， 数 学 模型 的 建立 首 
先 依赖 于 对 实际 系统 的 概括 和 抽象 ， 运 用 已 知 的 物理 定律 ， 通 过 某 些 假 设 略 去 次 要 因素 
以 突出 主要 过 程 。 建 模 过 程 中 还 须 借 助 经 验 或 半 经 验 公 式 (例如 流量 系数 、 传 热 系 统 、 
放 热 规律 模型 等 ) ， 这 些 经 验 或 半 经 验 公式 来 自 不 同 条 件 和 不 同类 型 发 动机 的 试验 结 
通用 性 较 差 。 上 述 因素 不 可 避免 地 带 来 与 试验 结果 的 误差 ， 但 不 同 的 数学 模型 在 与 实际 
情况 的 差异 方面 各 有 特点 ， 因 此 ,选择 适宜 的 数学 模型 对 于 提高 求解 精度 具有 重要 


Ex. 
2.1.1 控制 方程 组 
就 多 维 模型 来 说 ， 可 用 一 组 控制 负 内 过 程 变化 的 质量 、 动 量 和 能 量 守 恒 等 偏 微分 方 
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程 组 来 表示 。 方 程 组 都 是 由 不 稳定 项 、 对 流 项 、 扩 散 项 及 源 项 组 成 。 精 确 描述 这 些 过 程 
的 数学 方程 中 自 变 量 采 用 空间 三 维 坐 标 x、y、z 及 时 间 坐 标 :， 控 制 方程 为 偏 微 分 方程 。 
为 书写 简练 ， 以 下 的 偏 微 分 方程 均 采 用 矢量 符号 表达 。x、y、z 方向 的 单位 矢量 分 别 表 
ANA d. j, k, 








那 勃 勒 算 子 V 为 
VE Ty ta SN 
活塞 位 移 矢 量 为 
x = xi + yj + zk (2-2) 
流体 速度 矢量 表示 为 
essit dH dI PC OE (2-3) 
质量 守恒 方程 


三 维 、 不 定常 、 可 压缩 流体 的 连续 性 偏 微分 方程 形式 为 
à "e 
Pe +Vp,u) = V [pp- vs) EAT (2-4) 
式 中 p, 一 一 第 m 种 化 学 组 分 的 质量 密度 (kg/m); 
Pp 一 一 总 的 流体 质量 密度 (不 包括 喷射 油 粒 的 质量 ) (kg/ mi ) ; 
p 燃油 由 于 蒸发 或 冷凝 而 发 生变 化 的 比率 [ kg/( m^ * s) ]; 
DD 一 一 物质 扩散 系数 ,假定 所 有 物质 的 扩散 系数 均 相 同 ; 
ps 一 一 由 于 化 学 反应 而 发 生变 化 的 比率 (m =1 表示 燃油 ) [kg/ (m? * s) ]。 

















u 


























的 = W, È On -a,)0, (2-5) 
由 式 (2-4) 可 得 到 流体 总 密度 方程 为 
ÎP e V(pu) = p (2-6) 


1. 动量 守恒 方程 
三 维 、 不 定常 、 可 压缩 知性 流体 动量 守恒 偏 微分 方程 形式 为 


9(pu) + V - (puu) Sano - A, V (nt | +V IC+E +pg i) 
ot a 3 


无 量 纲 常 数 ， 它 与 Pressure Gradient Sealing( PGS) 方法 有 关系 ，PGS 方法 
用 于 强化 低 马 赫 数 流动 的 计算 效率 ， 本 书 选 a = 1; 

一 一 单位 容积 单位 时 间 内 喷射 油 粒 传递 给 流体 的 动量 。 

在 式 (2-7) F, A 有 两 种 选择 : 层 流 计算 时 选 为 0; 使 用 满 流 模型 进行 计算 时 其 
值 接近 于 1。 

黏 性 应 力 的 张 量 形式 为 





式 中 a 
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o -p[Vu +t (Vu)'] + A(V« 11 (2-8) 
式 中 /一 一 第 一 黏度 系数 ; 
A——588 — fh BE ZR ; 
/一 一 单位 二 阶 张 量 。 
2. 能 量 守恒 方程 
偏 微分 方程 形式 为 
m +V- (pul) =-pV-u+(1-4A)oVu-V-J=+Ape +0 +0 (2-9) 
式 中 /一 一 流体 比 内 能 (不 包括 化 学 反应 能 量 ) (J/kg); 
J 一 一 热流 通 量 矢量 ; 
0 一 一 化 学 放 热 率 (J/s); 
0 一 一 喷射 油 粒 与 流体 相互 作用 的 一 个 源 项 。 








0° = > Qo, (2-10) 
式 中 “0 一 绝热 零度 下 的 负 值 反应 热 (J). 
人 (2-11) 
热流 通 量 由 下 式 确定 : 
J --kVT -pD h, V(p,/p) (2-12) 


式 中 /一 一 热 导 率 ; 
7 一 一 流体 热力 学 温度 (K); 
hi m PEHI TEARS (J)o 
3. 气体 状态 方程 
假定 氏 内 气体 为 理想 混合 气体 ， 其 比热容 、 内 能 仅 与 气体 温度 、 气 体 成 分 有 关 。 则 





p= RTY (p, /W,) (2-13) 
KT) = 2, (p,/p)L,CT) (2-14) 
e) = È (p/p)emlT) (2-15) 
h, (T) LT) + RJT/W, (2-16) 





式 中 R, 一 摩尔 气体 常数 ; 
WW, 一 第 m 种 化 学 组 分 的 摩尔 质量 ; 
L.(7) 一 第 m 种 化 学 组 分 的 比 内 能 ; 
第 m 种 化 学 组 分 的 比 定 压 热 容 ， 由 JANAF 表 得 到 。 





c pm 
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4. 化 学 成 分 守恒 方程 
0(pY,) 
ðt 
式 中 7 了 一 一 第 i 种 流体 的 质量 分 数 ，; 
w 一 一 第 i 种 物质 源 项 ; 
扩散 速度 矢量 。 





-£V-[pY,(u * ui) ] = o, (下 标 i = 1,2,…,N) (2-17) 





ul 
2.1.2 imi s 


VEARBLrP AS CoL Has ao dy. Afr. TECUM. EA, ASTE. JEE 
TÉ. —HERRXEZRMRAE. PUBbSIBBU Quz TBXtun RR. eSI SEG Di 
A] DS] RR ZH UN RA), PS rft YEAR foe I t BE 82 s Ja R i Dp n — AHi i 
现象 的 机 理 目前 仍 是 流体 力学 的 一 个 具有 挑战 性 的 难题 。 针 对 理论 的 不 完善 和 目前 计算 
机 速度 的 限制 ， 研 究 者 们 提出 了 各 种 各 样 的 模型 。 

已 经 发 展 起 来 的 滑 流 模 型 有 混合 长 度 模 型 、 双 方程 模型 (k-e Model), IS ESI 
(Large- Eddy Simulation, LES) 、 亚 网 格 尺 度 模型 (SubGrid Scale，SGS) 、 代 数 应 力 模 型 
( Algebraic Stress Model, ASM), 、 雷 诺 应 力 模型 (Reynolds Stress Model, RSM) 和 RNG 
( ReNormalization Group) k-e 模型 、 小 涡 模 拟 、 低 雷 详 数 消 流 模型 、 全 消 流 模型 、 双流 体 
模型 等 。 

目前 应 用 较 多 的 是 著名 的 双方 程 模型 ， 它 通过 求解 潮流 动能 下 及 其 耗 散 率 e 的 微分 
输 运 方程 而 得 出 消 流 输 运 系数 。 但 当 消 流 具有 强烈 的 各 向 异性 时 ， 这 类 模型 将 不 再 适 
用 。 此 时 ， 另 一 种 切实 可 行 的 模拟 庙 流 的 途径 是 所 谓 的 亚 网 格 斥 度 模 型 和 大 涡 模 拟 ， 它 
们 根据 满 流 涡 团 尺 寸 的 大 小 将 涡流 分 成 大 尺度 满 流 和 小 尺度 满 流 ， 前 者 通过 精细 的 网 格 
划分 直接 由 控制 方程 来 求解 ， 后 者 则 通过 假设 被 模 化 为 前 者 的 函数 。 由 于 小 尺度 潮流 在 
统计 上 能 较 好 地 满足 各 向 同性 ， 因 而 模 化 的 结果 能 更 接近 物理 真实 情况 ， 但 过 细 的 网 格 
将 增加 计算 工作 量 。 对 比 双方 程 模型 ， 大 涡 模 拟 或 亚 网 格 尺度 方法 在 物理 意义 上 更 能 
确 地 反映 内 燃 机 中 的 灌流 流动 ， 然 而 ， 由 于 这 种 方法 对 网 格 尺度 要 求 很 小 ， 其 计算 工作 
量 很 大 。 此 外 ， 雷 诺 应 力 模 型 反映 了 满 流 的 各 向 异性 的 特征 ， 同 时 ， 又 具有 一 定 的 简洁 
性 ， 越 来 越 多 的 人 开始 使 用 这 种 模型 模拟 内 燃 机 内 的 满 流 。 参 考 文献 [25] 通过 比较 
指出 ， 高 阶 雷 诺 应 力 模 型 比 双方 程 模型 更 适用 于 模拟 具有 了 强 各 向 异性 、 高 涡流 度 的 复杂 
流 场 。 参 考 文献 [26] 的 比较 也 说 明了 前 者 更 为 准确 。 男 外 ， 参 考 文献 [27] 在 比较 
T RNG k-e 模型 、 标 准 k-e 模型 的 计算 结果 和 LDV( 二 维 激光 多 普 勒 测速 ) 系统 的 测量 
结果 后 指出 ，RNG k-e 模型 与 测量 结果 较为 接近 ， 尤 其 是 在 膨胀 冲程 。 

本 书 采 用 k-e 潮流 子 模型 进行 模拟 计算 。 

1) k-e 模型 的 偏 微分 方程 如 下 所 述 。 

iti Ji 2186 77 TEN 
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p Vy. (puk) + SpkV -u = a, Vu «V | (77 )Jvi] -pe +W, (2-18) 
传输 方程 为 





Pipe) +V: (pue) + (2«. zc oe v - u 











0 
， (2-19) 
=V. | C ) Ve | + qs m Vu) - gps * 6, ru) | 
式 中 pg 一 一 流体 质量 密度 (kg/m); 
流体 速度 (m/s), 
MIIKE o 由 下 式 确定 : 
e = uu Vu + (Vu)"] - 3g, V: ul (2-20) 
dit REFERE e 为 
Cu 1/2 ki 
Bs m Sp T (2-22) 


源 项 (c, -Fen V «n tefie pe edet n Be eitis RE R REA e; W, 是 因 
喷射 油 粒 相互 作用 而 产生 的 源 项 ;为 至 壁面 的 距离 ; BA GL Cas Car e 04、 T 


Ce 23 H 


均 为 常数 ， 其 值 为 经 验 数据 ， 常 用 于 发 动机 工作 过 程 的 计算 ， 表 2-1 给 出 它们 的 值 。 根 
据 喷 射 油 粒 与 满 流 相互 作用 的 长 度 尺度 的 假设 条 件 ，c, 等 于 1.05。 


表 2-1 -ze 满 流 模型 常数 


E 




















2 =1.44 g, -1.0 
co 21.92 g,z-1.3 
ca = -1.0 c, =0. 09 





2) 使 用 SGS WAAIT, È (2-18), xX (2-19) 在 时 间 上 对 所 有 点 进行 积 4 
e 值 满 足下 列 不 等 式 : 


€ 





> [二 一 二 xl- - (2-23) 


式 中 ,Li 为 一 输入 scs 长 度 尺度 ， 其 值 通 常 为 46,，6, 为 有 代表 性 的 计算 单元 维 
数 。 由 于 kOe 5 k-e 长 度 尺度 成 比例 ， 式 (2-23) 受到 约束 ， 泣 流 长 度 尺度 不 能 小 于 
或 等 于 Loo KERETE Le KRE, ARA SGS 模型 。 


2.1.3 燃油 喷雾 模型 


零 维 模型 或 热力 学 模型 没有 描述 喷雾 混合 过 程 ， 与 发 动机 的 实际 情况 相去 甚 远 。 在 
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准 维 模型 或 现象 学 模型 中 ， 开 始 对 喷雾 现象 加 以 描述 。 在 这 类 模型 中 ， 比 较 有 代表 性 的 
是 由 Cummins 公司 的 林 奈 梓 ( W. T. Lyn), S. M. Shahed 7" 等 人 提出 的 气相 射流 模型 和 
广安 一 角 田 ' 引 的 油 滴 蔡 发 燃烧 模型 。 在 林 奈 梓 的 Cummins 模型 中 ， 假 设 油 滴 的 破碎 和 
莱 发 速率 远大 于 燃油 与 空气 的 混合 速率 ， 因 此 喷雾 混合 过 程 可 用 灌流 气相 射流 来 近似 。 
这 种 处 理 方法 较 好 地 适用 于 喷 油 压力 较 高 的 增 压 柴油 机 。 广 安 一 角 田 的 模型 则 是 根据 喷 
射 发 展 过 程 对 喷雾 进行 分 组 ， 采 用 经 验 的 空气 卷 人 系数 ， 以 单 液 滴 运 动 和 蒸发 为 基础 计 
算 喷雾 混合 过 程 。 由 于 时 间或 曲轴 转角 是 惟一 变量 ， 数 学 模型 及 其 数值 解法 简单 ， 计 算 
成 本 低 ， 因 此 准 维 模型 在 性 能 预测 方面 得 到 了 广泛 的 应 用 。 

多 维 喷雾 模型 可 划分 为 单 相 气体 模型 和 气 液 两 相模 型 两 大 类 。 前 者 类 似 于 林 感 梓 的 
Cummins 模型 ， 认 为 燃油 以 气体 射流 形式 进入 气缸 。 单 相 气体 模型 运算 量 较 小 ， 但 毕竟 
不 能 反映 真实 的 喷雾 两 相 流动 过 程 。 气 液 两 相模 型 也 可 进一步 划分 。 一 些 研究 者 ， 如 
Kenneth K. Kuo? $I Faeth ^" ， 依 据 对 气 液 两 相间 滑 移 的 处 理 方法 ， 将 其 分 为 局 部 均 相 
流 模 型 (LHF) 和 分 离 流 模型 (SF) 。 局 部 均 相 流 模 型 假设 相间 输 运 速率 较 之 整个 流 场 
的 发 展 速率 要 快 得 多 ， 这 意味 着 两 相 之 间 时 时 处 于 热力 学 平衡 并 且 具 有 相同 的 速度 :2 。 
LHF 计算 喷雾 问题 时 所 耗 机 时 与 单 相 气 体 模型 大 臻 相当， 而 且 所 需 经 验 常 数 比 其 他 气 液 
两 相模 型 少 。 而 分 离 流 模型 则 是 考虑 了 液 相 和 气相 间 有 限 速 率 的 质量 、 动 量 和 能 量 交 
换 ， 较 LHF 更 符合 实际 ,但 需要 庞大 的 计算 机 内 存 ， 计 算 费 用 高 。Kuo 又 进一步 将 SF 
细 分 为 连续 介质 模型 (CFM) ， 连 续 液 滴 模 型 (Continue Droplet Model, CDM) 和 离散 
液 滴 模型 (Discrete Droplet Model, DDM), CFM 将 液体 和 气体 的 运动 看 成 两 个 互相 渗透 
的 连续 介质 ， 用 两 相连 续 介质 的 守恒 方程 模拟 喷雾 过 程 ， 目 前 应 用 较 少 。 应 用 较 多 的 主 
要 是 由 Williamst” 提 出 的 对 喷 注 作 统 计 描 述 的 连续 液 滴 模型 (CDM) ; 以 及 把 燃油 喷雾 
视 为 由 若干 离散 的 具有 代表 性 的 计算 质点 所 组 成 的 离散 液 滴 模型 (DDM) P" 。 两 者 的 共 
同 点 都 是 从 燃油 喷雾 具有 和 气 液 两 相 结构 这 一 事实 ， 着 重 模拟 发 生 在 气 液 交 界面 上 的 质 
量 、 动 量 和 能 量 的 交换 过 程 's] 。 其 中 CDM 通过 一 个 关于 油 粒 数 密度 分 布 函 数 的 偏 微分 
方程 来 描述 全 部 油 粒 的 运动 。 采 用 CDM 需要 对 喷 注 作 一 系列 的 简化 假设 (如 稀薄 喷 注 
且 “ 无 滑 移 ” ) ， 和 否则 会 因为 问题 过 于 复杂 而 难于 求解 。DDM 基于 蒙 托 卡 罗 方 法 ， 它 不 
考虑 全 部 油 粒 ， 而 只 处 理 其 中 若干 具有 代表 性 的 统计 样本 。 每 个 样本 都 代表 一 定数 目 大 
小 和 物性 都 完全 相同 的 油 粒 。 用 拉 格 天 日 方式 跟踪 这 些 油 粒 的 运动 ， 求解 描述 其 运动 轨 
迹 和 传 热 传 质 过 程 的 一 组 常 微分 方程 。 油 粒 对 气相 的 干扰 作为 源 项 出 现在 描述 气相 的 偏 
微分 方程 中 。 交 替 求 解 气 、 液 两 相 方程 ， 就 可 得 到 每 一 时 刻 红 内 各 组 分 浓度 分 布 等 参 
数 。DDM 由 下 列 常 微分 方程 组 构成 : 油 滴 轨 迹 方 程 、 油 滴 莹 发 方程 、 油 滴 传 热 方程 。 
常 微分 方程 组 可 以 方便 地 用 善 通 的 龙 格 - 库 塔 算法 求解 。 油 滴 间 的 碰撞 和 聚合 采用 抽样 
技术 ， 以 一 碰撞 概率 分 布 决定 油 滴 间 相 互 碰撞 的 频率 ， 从 而 决定 油 滴 间 是 否 存在 碰撞 与 
聚合 并 产生 新 的 计算 粒子 。 目 前 以 DDM 为 基础 而 发 展 起 来 的 多 维 燃烧 模型 最 多 ， 应 用 
最 广 , 像 PHOENICS、CFD KIVA, SPICE 这 些 通 用 的 大 型 程序 都 是 采用 DDM, 
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另 一 方面 ， 除 了 上 述 针对 已 雾 化 的 气 液 两 相 流 的 喷雾 模型 ， 还 有 一 些 描 述 这 种 两 相 
流 的 形成 过 程 以 及 喷 注 着 壁 过 程 的 模型 ， 即 喷雾 体液 柱 的 离散 、 液 滴 的 分 裂 、 变 形 、 碰 
撞 、 聚 合 及 碰壁 的 模型 ， 早 期 的 多 维 模拟 程序 回避 对 于 这 些 过 程 的 描述 ， 如 KIVA, 
为 燃油 在 喷嘴 出 口 即 已 雾 化 ， 要 求 输入 初始 SMD 及 粒 径 分 布 作为 上 游 边 界 条 件 ， 而 且 
BUB E ERO ERES 3s 29, TAOM TER E EJ RS ETE RE TRE Du SCENE UU t BERE S E 
种 情况 ， 如 黏着 (Stck), 55$ (Rebound), 、 涂 展 (Spread), 、 碎 裂 (Break-up) 、 由 于 
沸腾 而 引起 的 碎 裂 、 反 弹 并 碎 裂 、 溅 射 (Splash) 等 。 具 体 一 个 油 粒 碰壁 后 会 是 哪 一 种 
情况 ， 与 油 粒 碰壁 前 的 入 射 速度 、 油 粒 的 大 小 、 油 粒 的 温度 、 入 射 角 度 、 油 的 黏度 、 油 
的 表面 张力 、 壁 面 温 度 、 壁 面 粗糙 度 、 壁 面 上 已 有 的 油膜 厚度 以 及 近 壁 区 域 气体 的 边界 
层 特性 等 参量 有 关系 。 此 后 ， 世 界 各 国 的 研究 者 将 各 种 描述 雾 化 与 磁 壁 的 子 模型 加 入 到 
多 维 模拟 程序 中 ， 促 进 了 喷雾 模拟 向 更 接近 客观 实际 的 方向 发 展 。 

本 书 采 用 离散 液 滴 模 型 (DDM) 。 燃 油 喷 注 由 许多 计算 粒子 组 成 ， 每 个 粒子 由 物理 
特性 相似 的 液 滴 组 成 。 对 液 滴 的 大 小 、 速 度 、 拭 内 温度 场 等 分 布 函 数 进行 统计 抽样 ， 产 
生 拉 格 朗 日 粒子 ， 它 们 或 者 相互 作用 ， 或 者 和 周围 介质 进行 质量 、 动 量 、 能 量 交换 。 液 
滴 间 碰撞 一 聚合 采用 抽样 方法 ,计算 碰撞 频率 ， 并 用 这 一 频率 决定 液 滴 与 周围 液 滴 碰 撞 
频率 ， 从 而 决定 液 滴 释 放 存 在 碰撞 聚合 并 产生 新 的 计算 粒子 。 

l. 油 滴 分 布 函数 的 计算 

要 计算 油气 之 间 的 质量 、 动 量 及 能 量 的 交换 ， 必 须 计 算 油 粒 大 小 的 分 布 、 速 度 及 温 
度 ， 而 且 要 考虑 油 粒 的 振荡 、 变 形 、 破 裂 等 情况 。 

油 粒 概率 分 布 函数 1 除了 时 间 上 外， 还 包含 10 个 独立 变量 ， 其 中 包括 3 个 油 粒 位 置 
参量 x，3 个 速度 分 量 "， 当 量 半径 >， 球 度 变 形 量 y 及 其 时 间 变 化 率 dy/di = y, WE T, 
(假定 油 粒 内 部 温度 一 定 ) 。 

油 粒 分 布 函数 /定义 为 

f(x vr, T, y, yi)dodrd7dydy 

它 表示 每 单位 体积 在 位 置 x， 时 间 上 ， 速 度 区 间 (v, v + do) ， 半 径 区 间 (r, r+ 
dr), WEWE (T,, T, dT.) 及 位 移 参 数 (y，y +dy) 下 的 可 能 油 粒 数 。 

函数 了 的 时 间 上 的 变化 从 喷 油 方程 中 获得 

Tea VAG OD r T O Sat 
(2-24) 

在 式 (2-24) 'h, SÆ F, R, TR y 分 别 表 示 单 个 油 粒 的 速度 、 半 径 、 温 度 和 振 
荡 速度 的 时 间 变 化 率 。 

fi 与 fi 为 由 于 油 粒 碰撞 和 破裂 而 产生 的 源 项 。 

(1) 碰撞 源 项 fo 


1 . : 
fa zx x] [femora rs Df Gom Ta ys yat) mn, tn) |v, =V 
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tatur, Tuy y mun T, ,1 Y1 2 72 Ta, yo ys) ES 
6(v- v)ó(r - r,)é(T, - Ta )ó(y - y,)éó(y - 
y) - ó(v- v,)ó(r B r,)ó(T, = Ta) . 


(y = y4)8(y - y,) | du dr, dT, dy, dy, dv, dr, dT, dy, dy, (2-25) 
式 中 oo 一 一 磁 撞 可 能 性 函数 。 
所 以 a dedrd T, dyd y 就 表示 由 下 标 为 1 的 油 粒 与 下 标 为 2 的 油 粒 发 生 碰撞 的 概率 。 碰 撞 
分 两 种 情况 : 若 碰 撞 冲 击 力 参数 5 小 于 临界 值 5,， 那 么 油 粒 发 生 聚 合 ; Eb AKF bus 
则 油 粒 依然 保持 其 尺寸 和 温度 不 变 ， 只 有 速度 发 生变 化 。 
临界 参数 .的 算法 如 下 : 
b, = (ri -= r,)'min(1.0,2. 4f( y) /W, ) (2-26) 





























Wa = p, Pa |v- v, |r,/a(Ta) 


eL 


3 
Fi d * nTa 


T.- 
i nr 

Kv» )- y -2.4y +2.7y 
Y= nr, (m Sr) 


式 中 a 一 一 液体 表面 张力 系数 (假定 在 温度 T, 时 的 值 ao 和 燃油 临界 温度 7 了. 时 的 零 值 
之 间 呈 线性 变化 ) 。 
碰撞 可 能 性 函数 o 的 精确 计算 形式 为 











b 
o=- T 
ri +r, 
3 3 3 
1 rv trV rT, +AT dy 
Blr = (ri ere 52 Je [m -a o 969 -$2 + 
rtr rtr 
» "pes ; ; : 
一 人 | [8G - n)8G- vC, - Tu98G 2 08 7 3) + 
(ri tr) ba 
ó(r - rj)ó(v- v;)é(T, - T, )ó(y - x,)6Cy - y2) ]bdb (2-27) 
式 中 
b-b 
3 3 3 er 
sz rv tr v t r(v - v) Edom. 
i LE. 
b-b 
3 3 3 er 
ri vj +r, V, * ri (v — v) ntrn-b. 
V = 7 


+r 
a 破裂 源 项 fis 
= ERO Ti ,Ta »u Yi ty Bv, r, T, Y SY Ss ET ,Ta E X ,t) du, dr, dT, dy, 


(2-28) 
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HP, B 为 破裂 可 能 性 函数 ，Bdvdrd7T,dy 是 下 标 为 1 的 油 粒 分 裂 概 率 。 当 油 粒 变形 














量 y>1 时 ， 就 会 破裂 成 由 B 给 出 的 较 小 粒 径 分 布 的 油 粒 。 
油 粒 破裂 后 ,假定 油 粒 半径 遵循 x 分布: 
g(r) 三 。 
索 特 平均 半径 六 由 下 式 给 出 : 








(2-29) 


(2-30) 


分 裂 后 产生 的 小 油 粒 速度 与 原油 粒 速度 方向 不 同 ， 但 大 小 相同 ， 均 为 w， 方 向 随机 




















分 布 在 与 油 粒 和 空气 相对 速度 矢量 垂直 的 平面 上 ，w = rn y 
因此 函数 B 的 精确 计算 形式 为 
B = g(r)8(T, = T,)8008G) |3[o- (o+ wn) Jan 
积分 在 与 相对 速度 垂直 的 方向 上 进行 。 


2. 描述 油 滴 运动 轨迹 函数 尺 、R、 刀 y 的 计算 
(1) WEE F BT E 
由 于 空气 阻力 和 万 有 引力 的 作用 ,产生 油 粒 加 速度 下: 
F = : " Lern pue dg 
空气 阻力 系数 C, 算法 如 下 : 


a + Re 2376) Re, < 1000 
eq 


























Co = 
0. 424 Re, > 1000 
Re, = Plu +u' -v |r 
Hal T) 
式 中 
a T+27, 
3 
20 AF? 
Hal T) e 
T+A, 








(2-31) 


(2-32) 


(2-33) 


EIEN MRR RER, AAE PREE E EA mE w', BGE 























每 个 分 量 w' 都 遵循 方 均 根 差 21/3 的 高 斯 分 布 ， 因 此 
G(u') = (Ak/3m) "expl -3 |u' |?k/4] 











(2-34) 


旋涡 破裂 时 间 和 油 粒 穿 过 旋涡 时 间 中 的 较 小 值 为 相关 时 间 tuno dm DLE SE uA ds RET 





流 相关 时 间 Am 选取 或 保持 不 变 ， 油 粒 相 关 时 间 由 下 式 确定 : 
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k p? 1 
tub = min ( Ke ; | 
e? "^ e |u+u' —v| 


turb 





式 中 6 一 一 经 验 常 数 ， 取 0. 16432, 
(2) 油 粒 半 径 变 化 率 尺 的 计算 














D) (TY -Y 
(p ) a ) 1 ISh, 
2p,r 1 e 


AP ”65h 一 一 质量 输 运 的 Sherwood 数 ; 
Y; 一 油 粒 表面 燃油 蒸气 质量 百分比 ，Y, =p,/p; 
(PD) (7 四 一 一 燃油 蒸气 在 空气 中 的 扩散 率 。 


R=- 



































1 1. In(14 B 
Sh, = (2.0 +0. 6Re? Sc] ) MU BD 
d 
Tl 
Bees Kair ( ) 
pD,,. (T) 
B, Š Er = y 
ped 
TUBE EH AA E HE AIO Y? 由 下 式 求解 : 
F wW 
Y, (T) = ( E 
W,-W.|——-1 
| : PCT) 


XB Wo BRRR TIERRA 24 BE 3 EEZR GR; 
p.(T,) 温度 四 下 的 平衡 燃油 蒸气 压力 。 
(3) 油 粒 温度 变化 率 T, 的 计算 















































假设 油 粒 温度 均匀 ， 且 油 粒 表面 燃油 蒸气 分 压力 等 于 平衡 蒸气 压力 。 那 么 ， 








度 变化 率 由 下 面 的 能 量 平 衡 方程 确定 : 


Da PLE m p,Amr RL( T,) = 4nr Qa 





式 中 ce, 一 一 液体 比热容 ， 
L(T,) 一 一 汽化 热 ; 


0, 一 一 油 粒 表面 单位 面积 上 的 传 热 率 。 
传 热 率 Qu 通过 下 列 Ranz- Marshall 关系 式 计算 


Kal) (T-T) 
Q, - 2r Nu, 





式 中 
1 1 In(1 +B 
Nu, = (2.0 +0.6Re?Pri) BUB 
1 


d 


(2-35) 


(2-36) 


(2-37) 


(2-38) 














油 粒 温 


(2-39) 


(2-40) 
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Pr, 
KL T) 
^3 
A K, T? 
KA CT) 二 — 
T +K, 





式 中 6 一 一 温度 ?= (T+27,)/3 时 的 比 定 压 热 容 ; 
K, K,—— WC, 
传递 给 油 粒 的 能 量 将 使 油 粒 升 温 或 促使 其 汽化 。 
假定 液体 密度 恒定 ， 内 能 I, 为 温度 的 单 值 函 数 ， 那 么 液体 始 与 压力 的 函数 关系 : 
hp) = LCT) * pp, (2-41) 
EH TAER L EEE TOV fg 28 HR 7J B fH P BP ctt B RUP LOIN ZU 3 8s 
WHEE, RERE, REAR, WAEN LARA 
L(T,) = h (Ta) - hp, (T)) = LOT) + RTZW, - (Ti) - p, (Ti) /Pa 
(2-42) 
































(4) 油 粒 变形 加 速度 y 的 计算 

2 p (u+u'-v)? Sa(T,) Su CT). 

3 2 = 3 y7 2 Y 
Pa r Par Par 


式 中 uel Ti) 一 一 液体 黏度 。 

3. 动量 和 能 量 的 交换 函数 计算 

针对 全 部 油 粒 的 质量 变化 率 、 动 量 和 内 能 ， 在 点 x 和 1 时刻， 交换 函数 p*、F*Y、0*、 
W 计算 如 下 : 











y= (2-43) 


p^ = - [fp AmrRavdrdT,dydy 

F' =- [fp,(4/37rF' Amr Ro ) dudrdT dydy 

Q =- [fp Am RULCT) + (v0 c1 (2-44) 
4/3ar | c,T, + F'(v - u - u') || dedrdT,dydy 


W =- [fp A/3r F' + u'dvdrdT,dydy 














F-F-g, WI w' 遵 循 高 斯 分 布 可 证 明 W^ <0， 因 此 W^ 可 看 做 喷雾 油 粒 在 扩散 中 
注 流 旋涡 所 做 的 负 功 率 ， 该 项 总 是 消耗 清流 动能 。 
4. 喷雾 的 离散 计算 
解决 喷雾 动力 学 的 有 效 而 准确 的 方法 均 是 在 蒙 托 卡 罗 方 法 及 离散 粒子 方法 的 基础 上 
建立 起 来 的 。 在 离散 粒子 方法 中 ， 连 续 分 布 函数 /通过 离散 分 布 函数 ,三 来 通 近 : 
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F= X NGC -zi)a(0o-a)50r - )9(T, = Ta) 8G ~%,) (2-45) 

每 种 油 粒 p 由 大 量具 有 相同 位 置 x, 、 速 度 w Rr, IRURE T, ARASA, j, 的 油 
六 组 成 。 由 某 一 喷 油 右 产 生 的 油 粒 ， 其 粒 径 、 速 度 、 温 度 及 喷 筋 特性 等 通过 分 布 函 数 的 统计 
抽样 确定 ， 然 后 这 些 离散 的 粒子 与 周围 气体 相互 作用 ， 进 行 质 量 、 动 量 和 能 量 的 交换 。 

在 离散 油 粒 方法 中 应 用 较 频 繁 的 技术 ， 是 从 确定 的 分 布 函 数 ， 如 喷雾 粒 径 或 速度 分 
布 孔 数 中 进行 抽样 。 假 设 f(x) 是 随机 变量 x(x, xxx) 的 分 布 图 数 ， 它 通过 dN = 
f(x) dx 来 确定 ，dV 即 区 间 dx 上 的 油 粒 数目 。 随 机 变量 定义 为 

ys | fa (2-46) 

可 以 看 出 ，dN =dy， 因 此 油 粒 数 随 变量 y 均匀 分 布 。 

通常 我 们 可 以 通过 构造 一 个 与 所 xz) 有 关 的 均匀 分 布 函 数 ， 利 用 均匀 分 布 在 [0，1] 
范围 内 的 随机 数 发 生 吉 取得 郴 数值 y， 再 经 积分 变换 等 一 系列 计算 取得 * 值 。 由 于 这 些 
计算 有 赖 于 分 布 函 数 的 形式 及 分 析 过 程 ， 因 此 可 能 会 因数 值 方法 的 问题 而 失败 。 

在 油 粒 碰撞 计算 中 ， 气 体 滑 流速 度 w' 都 要 遵循 高 斯 分 布 及 误差 函数 erf: 








































































































erf(x/ Ag 3) = 2f (u^) du (2-47) 


以 0.05 的 间隔 从 y=0.0 到 y=1.0 H ef (y), VE erf (1.0) 23.0, ERAH y 

时 的 erf ^ (y) 通过 线性 插值 来 计算 。 如 果 y 是 一 个 在 0.0 ~1.0 间 的 随机 数 ， 那 么 2y - 
1 就 是 一 个 在 -1.0~1.0 间 的 随机 数 。 它 的 模 与 符号 决定 了 uw’ 的 符号 和 模 。 

u' = V4g/3sign(2y -1)erf ( |2y -1|) (2-48) 


2.1.4 燃烧 化 学 反应 模型 


化 学 反应 过 程 的 模拟 是 内 燃 机 燃烧 模拟 的 核心 ， 其 中 心 任务 就 是 要 计算 油 流 燃烧 速 
率 和 确定 燃烧 产物 中 各 物质 的 生成 量 。 内 燃 机 中 进行 的 燃烧 基本 是 在 满 流 影响 下 的 潮流 
燃烧 ， 因 而 其 化 学 反应 速度 同时 受到 注 流 输送 、 分 子 扩散 和 化 学 动力 学 三 方面 因素 的 影 
响 。 燃 油 以 极 高 速度 喷 入 气 氏 后 ， 被 撕 裂 成 油 滴 ， 癌 前 运动 的 同时 将 空气 着 和信。 油 滴 受 
热 、 藻 发 混合 成 燃油 空气 混合 气 ， 经 过 滞 燃 期 后 ， 可 燃 混合 气 着 火 。 着 火 后 ， 除 了 化 学 
反应 外 ， 燃 油 仍然 经 历 上 述 的 同样 过 程 。 不 同时 刻 喷 人 和 气缸 的 燃油 由 于 初始 条 件 不 同 ， 
蒸发 和 燃烧 过 程 差 异 很 大 。 基 于 对 应 流 燃 烧 速 率 的 不 同 模 化 思路 ， 目 前 存在 的 模型 主要 
有 涡 旋 破碎 (EBU) 模型 、 概 率 分 布 函数 的 输 运 方程 模型 等 几 大 类 ,但 所 有 这 些 模型 在 
思路 上 都 偏重 于 对 某 一 因素 的 考虑 ， 都 在 很 大 程度 上 有 竺 进一步 的 发 展 和 完善 ， 因 此 内 
燃 机 生 内 过 程 燃 烧 部 分 的 模拟 到 目前 为 止 仍然 比较 粗 烽 。 

针对 内 燃 机 燃烧 过 程 中 各 个 化 学 反应 的 特征 时 间 相 差 很 大 ， 其 差别 可 达 几 个 数量 级 
的 问题 ，Los Alamos IS Æ HJ J. D. Ramshaw 提出 了 “部 分 平衡 流 ” (Partial Equilibrium 
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Flow) 数值 方法 。 其 基本 思想 是 把 发 生 在 同一 系统 内 的 所 有 化 学 反应 分 为 平衡 反应 和 动 
力学 反应 两 大 类 。 前 者 反应 速度 快 ， 可 认为 一 直 处 于 平衡 状态 ， 因 此 可 按 平衡 动力 学 计 
算 ; 后 者 反应 较 慢 ， 其 特征 时 间 与 流体 流动 的 特征 时 间 相同 或 更 长 ， 可 按 化 学 动力 学 处 
理 。 例 如 ， 对 于 发 动机 的 燃烧 和 排放 计算 ， 认 为 燃料 的 氧化 和 NO 的 形成 是 动力 学 反 
应 ， 而 某 些 组 分 在 高 温 下 的 离 解 可 按 平衡 反应 处 理 。 

系统 内 的 全 部 化 学 反应 可 统一 表示 为 

Y ax e Y. bus (2-49) 

式 中 x, 一 一 第 m 种 化 学 组 分 的 物质 的 量 ; 
a,,、5,, 一 一 第 7 次 反应 中 的 化 学 当量 系数 ， 本 文中 假定 它 为 整数 。 

化 学 当量 系数 满足 下 式 : 























Y Can - b, )W, 20 (2-50) 
化 学 反应 可 分 为 动力 化 学 反应 和 平衡 化 学 反应 两 大 类 。 
1. 动力 化 学 反应 计算 
对 第 个 动力 化 学 反应 ， 其 反应 速率 @ 为 

o, = k,I(p,/W,)*" — k,II(p,/W,)'" (2-51) 

ERA kr, k, RM BUE UE ROEA s 

k, = A,T'vexp| - E,/T| 

k, = A, T/vexpl - E,/T| (2-52) 














式 中 E,、E, 一 活化 能 。 
2. 平衡 化 学 反应 计算 
平衡 化 学 反应 速率 通过 下 列 约束 条 件 凭 经 验 求解 ; 





II Cp 本) 和 = ECT) (2-53) 
ECT) 为 浓度 平衡 常数 ， 符 合 下列 假 定 条 件 : 
k = exp{AlnT, + B/T, +C,+D,T, +E,T?) (2-54) 


式 中 ,7, = 7/1000 K, 
2.2 数值 计算 方法 


描述 秆 内 工作 过 程 的 多 维 数学 模型 由 一 系列 偏 微分 方程 组 成 ， 该 方程 组 具有 封闭 
性 、 非 线性 、 联 立 耦 合 性 和 形式 相同 性 ， 运 用 目前 的 数学 理论 无 法 获得 解析 解 ， 而 必须 
首先 把 微分 方程 离散 成 代数 方程 ， 再 根据 初始 (对 非 定常 问题 ) 和 边界 条 件 ， 用 合理 的 
数值 计算 方法 在 计算 机 上 作 数 值 求解 ”， 。 流 体力 学 方程 组 的 离散 方法 可 分 为 有 限 差分 法 、 
有 限 体积 法 和 有 限 元 法 三 大 类 。 但 由 于 内 燃 机 和 什 内 流动 的 特殊 性 ， 目 前 应 用 较 多 的 仍 限于 
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有 限 差分 法 ， 其 中 应 用 最 广 的 两 种 方法 是 英国 之 国 理工 学 院 的 D. B. Spalding 等 人 首创 的 控 
制 容 积 iU ; 以 及 美国 Los Alamos 试验 室 提 出 的 任意 拉 格 朗 日 一 欧 拉 法 ( Arbitrary 
Lagrangian -Eulerian Method) P*! 。 控 制 容积 法 是 在 网 格 单元 上 对 偏 微分 方程 进行 积分 离散 ， 
用 半 隐 式 的 SIMPLE(Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations) 算法 进行 求解 ， 物 
理 概念 清晰 ， 通 用 性 强 ， 还 可 以 采用 较 大 的 时 间 步 长 来 提高 计算 效率 。D. B. Spalding 等 人 
发 展 的 三 维 多 功 能 通用 程序 PHOENICS 采用 的 就 是 SIMPLE 算法。 尽管 如 此 ，SIMPILE 
算法 过 于 夸大 了 压力 校正 ， 从 而 导致 一 个 相当 强烈 的 压力 校正 场 。 这 种 处 理 后 果 是 SIM- 
PLE 算法 必须 引入 松弛 作为 迭代 过 程 的 基本 做 法 ， 使 得 整个 迭代 收敛 的 速度 减 慢 。 此 外 ， 
SIMPLE 算法 对 任意 形状 边界 的 网 格 计算 适应 能 力 较 差 。 为 了 克服 这 些 弱 点 ， 人 们 发 展 了 
一 些 SIMPLE 算法 的 改进 型 常见 的 有 SNIP, PISO, SIMPLER 和 SIMPLEST 等 。 其 中 
R. L Issa ^7 JH I PISO 算法 运用 到 内 燃 机 中 形成 了 专用 的 EPISO 算法 ， 可 用 于 柴油 机 
负 内 过 程 的 多 维 计 算 。 英 国 帝国 理工 学 院 的 A. D. Gosman'*.41 等 人 开发 的 RPM( Reciproca- 
ting Piston Motion) 程序 可 对 于 不 同 进 气 涡流 和 活塞 凹 坑 形 状 的 征 内 空气 流动 的 特点 进行 
计算 ， 此 程序 采用 的 就 是 EPISO 算法 。 英 国 帝 国 理工 学 院 的 A. P. Warkins 等 人 开发 的 CFD FE 
序 也 采用 EPISO 算法 ， 该 程序 对 生 内 空气 流动 两 相 喷雾 混合 进行 了 详细 的 三 维 计 算 研 究 。 

对 内 燃 机 而 言 ， 计 算 的 主要 困难 是 计算 域 边界 不 规则 (复杂 的 燃烧 室 形 状 ) ， 而 且 
随时 间 变 化 不 定 。 处 理 这 类 问题 的 一 个 有 效 方法 是 任意 拉 格 朗 日 一 欧 拉 法 (ALE), iX 
方法 综合 了 欧 拉 法 和 拉 格 朗 日 方法 的 优点 ， 是 一 种 求解 控制 流体 运动 的 N-S 方程 的 通用 
算法 。 其 计算 网 格 单元 是 任意 六 边 形 ， 而 且 可 按 任 意 规 定 的 速度 运动 。 当 网 格 速度 为 零 
时 ， 方 程 是 欧 拉 形式 ; 当 网 格 速度 等 于 当地 流体 速度 时 ， 方 程 为 拉 格 明日 形式 。 此 外 ， 
ALE 法 不 要 求 网 格 的 正 交 性 ， 因 此 特别 适合 于 内 燃 机 工作 过 程 计算 。 

本 书 采 用 ALE 数值 方法 对 内 燃 机 和 内 工作 过 程 作 理 论 分 析 。ALE 方法 将 每 一 时 间 
步 长 的 计算 分 为 三 个 阶段 。 第 一 阶段 (A 阶段 ) 是 显 式 的 拉 格 明日 计算 ， 网 格 保持 不 
动 ; 第 二 阶段 (B 阶段 ) 是 隐 式 的 ， 它 通过 一 个 迭代 过 程 求 出 压力 在 本 时 刻 的 新 值 ， 进 
而 求 出 速度 的 新 值 ; 第 三 阶段 (C 阶段 ) 把 网 格 移动 到 新 的 位 置 ， 同 时 计算 对 流通 量 。 
各 方程 在 时 间 、 空 间 上 均 为 离散 方程 。 


2.2.1 计算 网 格 


在 对 流体 力学 方程 组 进行 数值 求解 时 ， 由 于 所 考虑 系统 的 状态 量 ， 不 仅 依赖 于 时 间 变 量 
fi， 而 且 依赖 于 空间 坐标 (x，y，z) ， 因 此 在 写 出 差分 方程 之 前 ， 要 把 连续 的 (x, y, z, t) 
的 时 空转 换 成 离散 的 空间 网 格 和 时 间 步 长 ， 这 就 首先 要 求 把 所 考虑 的 空间 区 域 [(x, y, z) 
EN, T»0| IDRA, EP RÆ (x, y, z) 空间 上 的 有 界 区 域 。 可 见 网 格 划 分 在 计算 
流体 力学 包括 发 动机 内 流 系统 计算 在 内 的 发 展 过 程 中 占有 非常 重要 的 地 位 。 据 统计 ， 即 使 在 
CFD 高 度 发 展 的 国家 ， 网 格 生 成 仍 占 一 个 计算 任务 全 部 人 力 时 间 的 60% 以 上 。 可 见 ， 网 格 生 
成 技术 是 CFD 要 成 为 工程 应 用 有 效 工具 所 必须 解决 的 关键 技术 之 一 。 鉴 于 此 ， 本 书 就 CFD 
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辅助 发 动机 工程 中 的 网 格 生成 技术 进行 研究 ， 并 以 4JB1 柴油 机 为 例 加 以 说 明 。 

1. 分 块 结构 化 网 格 生成 技术 

分 块 结构 化 网 格 是 CFD 工程 实践 中 应 用 最 广泛 的 网 格 类 型 ， 也 是 发 展 最 为 成 熟 的 
一 种 网 格 生成 技术 。 如 KIVA-3V 通过 采用 分 块 结构 化 网 格 消除 了 保留 大 量 冻结 单元 的 
必要 性 ， 克 服 了 低 效 性 ， 并 是 减少 了 复杂 形状 的 存储 单元 和 计算 时 间 。 采 用 间接 寻 址 ， 
利用 系统 的 结构 化 矢量 ， 允 许 单元 完全 任意 莫 接 。 每 个 单元 用 一 个 而 不 是 三 个 下 标 标 
志 ， 相 邻 单元 的 标志 存放 在 数组 中 ， 数 组 规定 了 与 计算 单元 有 公共 面 的 六 个 相 邻 单元 的 
下 标 。 这 样 整个 网 格 被 伪 单 元 包围 ， 从 而 简化 了 进 /出 流 边 界 条 件 的 使 用 。 采 用 分 块 结构 
化 网 格 ， 相 应 的 流 场 求 解 算 法 比较 成 熟 ， 执 行 效率 高 ， 特 别 适 用 于 黏 流 计算 ; 可 以 处 理 复 
杂 的 几何 外 形 ， 降 低 了 对 计算 机 内 存 的 要 求 ， 方 便 区 域 分 裂 并 行 计 算 过 程 的 实施 ， 适 于 采 
用 并 行 计算 的 流动 模拟 ; 在 不 同 的 块 中 可 以 采用 不 同 的 求解 方程 ， 以 提高 效率 。 当 然 ， 
块 结构 化 网 格 生成 过 程 相 对 较 繁 琐 ， 对 于 外 形 十 分 复杂 的 实体 其 自动 分 块 技术 还 有 竺 于 
一 步 研 究 。 分 块 结构 化 网 格 生成 基本 流程 如 图 2-1 所 示 ， 具 体 技术 途径 如 下 : 


计算 区 域 分 块 
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几何 代数 方程 求解 
外 围 轮 廓 坐标 














网 格 生成 方程 求解 各 单元 内 部 网 格 节点 坐标 








将 上 述 网 格 节点 坐标 映射 到 正六 边 形 规则 体 网 格 中 





转换 成 数值 计算 所 要 求 的 数据 


到 2-1 网 格 生成 流程 图 
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(1) 分 块 方案 设计 

确定 网 络 拓扑 ， 做 出 分 块 草图 ， 进 行 子 块 编 号 ， 设 置 曲线 和 曲面 上 拟 分 布 的 网 格 节 
点 数 和 网 格 节点 分 布 等 总 体 参数 。 

块 的 划分 是 分 块 结构 化 网 格 生成 的 第 一 步 ， 也 是 最 关键 的 一 步 。 一 个 好 的 分 块 方案 
是 生成 高 品质 网 格 的 前 提 。 分 块 方案 包括 各 个 子 块 采用 何 种 网 格 拓扑 、 子 块 与 子 块 之 间 
将 如 何 竺 接 、 每 个 子 块 网 格 分 布 多 少 网 格 点 、 网 格 点 如 何 分 布 等 内 容 。 分 块 方案 的 设计 
可 以 说 是 一 种 “艺术 " ， 有 较 强 的 技巧 性 ， 需 要 综合 考虑 流 场 物理 特性 、 几 何 特 性 、 计 
算 程 序 对 网 格 的 要 求 以 及 计算 机 资源 等 因素 。 

(2) 单 块 网 格 生成 

单 块 网 格 生成 过 程 一 般 包括 曲线 网 格 生成 、 曲 面 网 格 生成 和 体 网 格 生成 三 个 
Ja. 

曲线 网 格 生成 就 是 生成 各 块 网 格 的 边界 曲线 网 格 。 曲 面 网 格 生成 是 由 曲线 网 格 生 成 
各 网 格 块 的 边界 曲面 网 格 。 当 曲面 为 平面 时 ， 可 根据 曲线 网 格 采用 合适 的 二 维 网 格 生成 
方法 生成 曲面 网 格 ; 对 特殊 曲面 ， 如 平移 面 、 旋 转 面 等 ， 可 采用 特殊 方法 (比如 代数 
Ek) 生成 ， 当 曲面 为 自由 曲面 时 ,很 难 生成 曲面 网 格 ， 此 时 可 利用 计算 机 进行 几何 建 
模 ， 将 几何 模型 数据 导出 ， 并 读 人 网 格 生成 系统 ， 获 取 表面 网 格 点 坐标 ， 或 通过 三 维 华 
标 测 量 仪 获取 表面 网 格 点 坐标 ， 最 后 进行 网 格 点 重 排 得 到 所 需求 的 网 格 曲面 。 体 网 格 生 
成 是 根据 每 个 子 块 已 求 得 的 六 个 表面 网 格 ， 通 过 插值 生成 初始 网 格 ， 由 椭圆 方程 控制 网 
格 点 分 布 和 网 格 的 光滑 ， 通 过 Sorenson 椭圆 方程 控制 网 格 的 边界 正 交 ， 以 此 生成 三 维 
网 格 。 

(3) 块 合并 

将 各 子 块 合并 生成 整体 网 格 ， 进 而 进行 网 格 质量 分 析 。 

2. 4JB1 柴油 机 分 块 贴 体 网 格 的 整体 集成 

根据 上 述 原理 ， 编 制 了 4JB1 各 单 域 网 格 自动 生成 程序 ， 以 确保 单 域 逻辑 块 网 格 的 
生成 质量 。 对 复杂 流动 计算 区 域 ， 将 计算 区 域 分 块 7 6 
并 采用 上 述 方法 生成 各 子 块 的 体 网 格 后 ， 需 要 将 各 
子 块 进行 合并 生成 计算 区 域 的 整体 网 格 。 利 用 粘贴 | 
技术 ， 可 以 实现 网 格 的 整体 集成 。 | 

(1). 节点 编号 规则 ^ 

节点 编号 如 图 2-2 所 示 。 用 单元 第 4 个 节点 的 LA STABU) 
编号 做 单元 的 标志 (L), USES L9 3-5 8 EGE : 
辑 上 的 方向 性 用 六 个 数组 惟一 表示 。 一 个 单元 用 8 
个 节点 来 描述 ， 逻 辑 上 的 右 、 后 、 顶 的 单元 节点 分 E 
WEL LOL 表示 ， 它 们 是 为 在 逻辑 左 、 前 、 底 YO LES 
面 的 相 邻 单 元 而 设 的 。 图 2-2 节点 编号 规则 
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(2) 整体 集成 技术 

由 于 所 有 计算 公式 均 以 (x, y, z) 直角 坐标 为 基础 ， 所 以 计算 网 格 并 不 只 限于 包 
括 整 个 计算 对 象 (区 域 ) (i, j, k) 空间 的 一 个 逻辑 单元 块 ， 而 是 可 以 由 紧密 地 连接 在 
一 起 的 任意 数量 的 逻辑 块 组 成 。 这 种 可 能 是 由 两 个 流体 单元 之 间 称 为 流动 的 单元 表面 边 
界 条 件 来 实现 的 。 例 如 ， 当 气 口 与 气 包 不 相通 时 ， 公 共 单 元 表面 的 边界 条 件 自动 从 流动 
转换 到 固定 ; 当 气 口 重新 相通 时 ， 转 换 则 反 过 来 。 为 了 对 各 分 块 的 单 域 贴 体 网 格 进行 连 
接 达 到 整体 集成 的 目的 ， 首 先 选 定 主 块 ， 确 定 各 子 块 的 连接 位 置 ， 规 定 主 块 逻辑 上 的 
左 、 右 、 前 、 后 、 底 、 顶 面 的 法 向 为 集成 后 整体 网 格 的 (i, j, k) GESROTII, WIEK 
单 域 逻 辑 块 的 方向 与 主 块 一 致 ， 采 用 的 网 格 仍 属于 分 块 结构 化 网 格 的 原因 ;再 运用 方向 
规则 ， 即 分 块 的 左面 连接 到 主 块 (或 其 他 分 块 ) 的 
右面 ( 见 图 2-3)， 相 应 地 ， 前 面 连接 到 后 面 ， 底 面 PALA le 
连接 到 顶 面 ， 并 定义 连接 块 中 连接 面 的 流动 性 质 ， 
即 令 各 连接 面 为 流动 ， 同 时 考虑 到 各 连接 位 置 网 格 N dam 
单元 的 编号 ， 如 将 分 块 的 左面 连接 到 主 块 的 右面 ， 
并 始 于 主 块 的 逻辑 顶点 (N, Yi, ZQ). XXE, Sc 图 2-3 按 方向 规则 进行 单元 粘贴 
现 块 与 块 之 间 的 连接 ， 且 通过 该 技术 可 以 将 任意 数量 的 逻辑 单元 块 连接 在 一 起 。 

(3) 实例 应 用 

4JB1 发 动机 活塞 直径 93mm, HFE 102mm, 活塞 头 形状 o, 根据 喷 注 穿 透 率 在 
1.05 ~1.1, 口径 比 在 0.4 ~0.6、 径 深 比 在 1.5 ~3.5 的 经 验 范围 ， 按照 4JB1 柴油 机 的 
原 机 燃烧 的 结构 尺寸 和 喷 油 器 的 安装 位 置 要 求 ， 提 出 了 如 下 的 燃烧 室 变形 设计 ， 如 图 
2-4 所 示 为 改进 后 的 4JB1 柴油 机 燃烧 室 。 结 构 是 大 口径 、 浅 坑 型 ， 主 要 满足 高 压 喷射 
后 ， 油 束 的 贯穿 距离 加 长 ， 采 用 增 大 缩 口 直径 ， 为 油 束 尽 可 能 不 碰壁 提供 空间 。 降 低 深 
坑 高 度 ， 满 足 燃 烧 室 体积 尽 可 能 与 原 机 燃烧 室 体积 接近 。 中 心底 台 体 积 改 进 为 锥 形 结 
构 ， 可 以 形成 急流 ， 促 进 油气 混合 。 高 压 共 轨 系统 容易 实现 高 压 喷 射 ， 喷射 压力 也 在 不 
断 提高 ， 最 高 喷射 压力 已 由 135MPa 上 升 到 180MPa。 高 压 喷 射 使 油 束 具有 较 高 的 喷射 能 
量 , 促进 燃油 雾 化 ， 在 能 量 高 的 局 部 区 域 中 ， 空 气 进 入 油 雾 内 部 ， 形 成 均匀 的 混合 气 ， 
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图 2-4 改进 后 的 燃烧 室 
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燃烧 充分 ， 这 要 求 燃烧 室内 空气 流动 状况 相对 均衡 ,急流 较 大 ， 涡 流 较 小 ; 高 压 喷射 使 
油 雾 的 贯穿 距离 增 大 ， 这 要 求 燃 烧 室 的 油 束 落 点 处 直径 增 大 ， 才 能 满足 油 束 不 碰壁 ,或 
者 是 落 点 处 的 活塞 内 腔 有 型 面 上 剧变 ， 如 有 直 口 与 圆 弧 的 交界 ， 能 使 油 束 产生 二 次 雾 
化 ; 而 在 中 心 部 位 ， 剧烈 的 气流 运动 会 加 速 混合 气 的 形成 ， 造 成 喷嘴 处 温度 过 高 。 要 求 
燃烧 室 中 心 部 空气 流动 不 能 很 大 ， 因 此 燃烧 室 中 心 部 形状 较为 平坦 为 好 。 

如 图 2-5 Br, 设计 改进 燃烧 室 的 主 视图 ， 国 外 研究 "表明 ， 缩 口 燃 烧 室 可 保持 
柴油 机 的 动力 性 、 经 济 性 不 变 或 略 有 改善 ， 使 油气 混合 作用 加 强 ， 还 使 喷 油 时 间 进 一 步 
推迟 ， 有 利于 降低 NOv。 巾 于 缩 口 燃烧 室 加强 了 和 仁 内 后 期 燃烧 的 气流 和 运动， 促进 了 后 期 
燃烧 的 进行 ， 有 利于 所 生成 的 碳 烟 氧化 ， 缩 口 燃烧 室 还 能 使 排 气 烟 度 有 明显 降低 。 因 此 
采用 缩 口 燃烧 室 较 好 地 统一 了 NO, 和 PM 排放 的 矛盾 关系 。 缩 口 燃烧 室 的 中 心 凸 台 在 压 
缩 比 保持 不 变 时 相当 于 增加 了 燃烧 室 周 边 的 体积 ， 提 高 了 空气 利用 率 。 这 是 因为 燃烧 室 
内 的 涡流 运动 是 周边 处 线 速度 最 大 ， 中 心 处 线 速 度 最 小 ， 所 以 中 心 处 不 仅 燃油 少 ， 而 且 
涡流 与 率 流 也 弱 ， 使 油气 混合 差 。 因 此 ， 增 加 底 台 体积 可 充分 利用 底 台 的 导 流 作用 ， 形 成 
所 要 求 的 挤 流 和 逆 挤 流 ， 促 进 油气 混合 。 如 图 2-6 所 示 ， 根 据 改 进 后 的 燃烧 室 结构 所 构建 
的 三 维 网 格 图 ， 由 于 改进 型 燃烧 室 偏心 (CX 方向 4mm，Y 方 向 Imm) ， 所 建立 网 格 必须 是 
360"， 活 塞 头 12 x40 x14, 刚体 20 x40 x30, #7 20 x40 x9， 需 要 注意 的 是 ， 所 划分 的 
三 维 网 格 太 密 有 可 能 运算 不 通过 ， 太 稀 琉 则 计算 结果 不 太 准 确 ， 所 以 需要 反复 调试 。 
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图 2-5 改进 后 燃烧 室 主 视图 图 2-6 网 格 图 





(4) 网 格 敏 感性 分 析 

将 根据 4JB1 改进 的 燃烧 室 用 不 同 的 网 格 数量 来 分 析 本 书 第 6 草 工 况 A， 用 于 说 明 
在 计算 过 程 中 网 格 划 分 数量 的 作用 ， 如 图 2-7 所 示 ， 网 格 划 分 有 四 种 : 网 格 1 的 网 格 数 
量 分 别 是 活塞 头 12 x40 x14， 刚体 20 x40 x30, 412: 20 x40 x9。 网 格 2 具有 网 格 1 的 
0.5 倍 网 格 ， 网 格 3 具有 0.25 倍 网 格 4 的 网 格 ， 网 格 4 具有 2 倍 网 格 1 的 网 格 。 尽 管 网 
格 2 和 网 格 3 的 计算 网 格 少 ， 计 算 所 用 时 间 较 少 ， 但 网 格 3 峰值 是 网 格 1 的 两 倍 ， 网 格 
1 最 终 得 到 的 碳 烟 数 值 和 网 格 4 基本 相同 ， 但 网 格 4 由 于 计算 网 格 数量 成 倍增 加 ， 计 算 
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时 间 也 成 倍增 加 ， 得 不 偿 失 。 网 格 1 计算 网 格 较 少 ， 结 果 和 试验 计算 结果 基本 相同 ， 所 
以 选择 网 格 1 Tao 等 在 参考 文献 [110] 利用 四 种 不 同 的 网 格 (0.5x0.5, 0.5x1.0, 
1.0 x0.5、1.0 xl1.0) 计算 得 出 不 同 的 碳 烟 值 ， 从 而 选择 一 种 性 价 比 最 好 的 网 格 来 进行 
计算 ， 与 本 书 不 同 的 是 ， 它 所 用 的 燃烧 室 结构 是 对 称 的 ， 所 以 只 需 确定 两 个 方向 网 格 数 
就 行 ， 从 而 减少 了 计算 工作 量 , 但 是 和 本 书 计 算得 到 的 结论 是 基本 相同 的 。 从 中 可 得 
出 ， 在 计算 过 程 中 ， 划 分 网 格 非常 重要 ， 选 择 合适 的 网 格 不 仅 是 提高 计算 正确 度 的 前 
提 ， 同 时 也 是 提高 计算 效率 的 有 效 途 径 。 
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图 2-7 不 同 网 格 计 算 的 碳 烟 


2.2.2 ”时间 差分 


时 间 差 分 就 是 将 连续 时 间 分 成 一 系列 离散 时 间 ， 在 每 个 时 段 内 进行 一 个 计算 循环 。 对 
内 燃 机 和 饶 内 过 程 的 计算 ,一 般 是 从 压缩 冲程 的 某 一 曲轴 转角 开始 ， 定 义 这 一 时 刻 的 时 间 为 
i =0s， 然 后 将 持续 时 间 离 散 为 (n=0，1，…) 进行 计算 ,时 间 步 长 为 Ar set e, 
其 中 了 为 循环 数 ， 这 样 Q" 就 表示 对 参数 0 在 时 间 wr" 进行 差分 计算 ,对 偏 导数 90/9 的 差 
分 计算 为 一 阶 表 达 式 (Q! -0")/Ai。 


2.2.3 空间 差分 


空间 差分 建立 在 ALE 方法 的 基础 上， 三维 网 格 由 任意 六 面体 组 成 。 在 空间 差分 方 
法 上 采用 中 心 差分 和 上 风 差 分 相 结 合 的 混合 差分 法 。 

空间 域 被 分 为 许多 小 的 单元 或 区 域 ， 其 顶点 称 为 角 点 ， 这 些 单元 在 空间 差分 成 立 后 
组 成 了 网 格 。 角 点 可 按 任意 指定 方式 运动 。 一 般 情 况 下 ， 单 元 为 非 对 称 形 单元 。 

每 个 网 格 单元 用 一 对 有 序 整数 G, j, k) 标识 其 在 逻辑 空间 的 坐标 ， 同 时 (i, j, E) 
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也 表示 单元 的 角 点 。 通 常 将 角 点 坐标 (1, j, k) 表示 为 单元 的 角 点 4， 该 角 点 的 直角 坐 
ERI (Xa. Ya. ma). DEAA (i, j, k) 的 位 置 矢量 为 


Xg = Xgl + Yy + zyk (2-55) 
单元 (i, j, k) 的 中 心 坐 标 为 
1x 
Xir = cg 2s. 
1 8 
Yk = g Ey 
a-l 
1 8 
Za =g Èa (2-56) 


这 里 (xas Yas Za) 为 单元 (i, j, k) 的 角 点 a 的 坐标 ， 一 般 来 说 ， 点 as Yn. 
za) 不 代表 单元 (i, j, k) 的 质量 或 体积 中 心 。 现 以 角 点 CG, j, k) 为 中 心 定义 一 个 
用 于 对 动量 方程 差分 的 动量 单元 (i, j, 有)。 与 只 有 六 个 表面 的 普通 单元 相 比 ， 动 量 单 
元 有 24 个 面 ， 每 个 面 的 大 小 只 有 普通 单元 的 四 分 之 一 。 这 24 个 面 中 有 三 个 面 位 于 跟 动 
量 单元 有 公共 体积 的 8 个 普通 单元 之 中 。 动 量 单元 表面 与 普通 单元 棱 的 交点 是 普通 单元 
棱 的 中 点 ;动量 单元 棱 与 普通 单元 面 的 交点 要 满足 动量 单元 表面 将 普通 单元 表面 分 成 4 
个 等 面积 平面 。 动 量 单元 的 角 点 要 满足 普通 单元 与 以 此 角 点 为 中 心 的 动量 单元 的 重合 体 
积 等 于 普通 体积 的 八 分 之 一 。 

ALE 方法 在 速度 场 计算 中 易于 产生 派生 值 。 主 要 原因 是 压力 波 沿 着 单元 对 角 线 传 
播 ， 而 不 通过 相 邻 单元 ， 因 此 在 压力 域 中 就 产生 了 “棋盘 效应 ”。 对 ALE 方法 的 主要 改 
进 就 是 通过 引进 单元 面 中心 处 速度 来 减少 对 派生 值 产生 的 敏感 性 。 角 点 速度 不 变 ， 与 角 
点 相关 的 动量 不 变 ， 但 是 单元 表面 法 向 速度 可 用 于 计算 B 阶段 单元 容积 变化 及 C 阶段 
流量 容积 ， 得 出 的 结果 极 大 地 减少 了 节点 耦合 的 需求 ， 很 多 问题 不 再 需要 节点 耦合 来 计 
算 。 因 压力 梯度 的 存在 引起 的 单元 面 加 速度 可 通过 构造 单元 面 中 心动 量 控制 容积 来 计 
算 。 同 动量 单元 一 样 ， 单 元 面 控制 容积 也 有 24 个 面 。 单 元 (i, j, k) 左面 的 单元 控制 
容积 由 位 于 普通 单元 (i, j, k) 与 (i-1,j, k) 上 的 角 点 3、4、7、8 组 成 的 动量 单 
元 构成 。 与 其 他 单元 面 有 关 的 控制 容积 定义 相仿 。 

单元 (i, j, k) 的 容积 用 Vade, WAARA 









































1 8 
Vi, = 12 ZC (2-57) 


式 中 C, = = (V323 +Y224 — Yo2s — Yao 7 Ya + Ya324 — Yan — Yaz3 t yas + Yazg + 
Ys 7 Ys, 十 》526 — Ys + Yola — Yezs — Yaa + Yezs) 
C, = (yum t Yiza 7 Yuzts — Y1Z6 7 V321 7 Ya 十》326 + Y327 yam t yam + 
Ys, 一 526 十 y621 — Yos + Yezs 一 y627 — V723 + Ya) 
C3 = = (V123 = Yita 7 Yn —Y224 + Ys + Yat 十 421 t Yat 7 Yat — Yazg 一 


622 + Ye; 一 y722 十 724 — Y326 * Ygg + Ya4 - yat; ) 
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C, = -(yaz t yz, — yag 一 Yi28 — yYoz, 十 和 2 — V321 — Ya25 +Y3Z7  Yazg + 
YsZ, — Y3Zg — Y4Z4 + Y7Zg +YgZı 一 Yg23 + YgZs — Yg2;) 
C, (yz, — Y az,  YyZg — YaZg — Yozy t YaZo +Y4Zı — YaZg — Y6Zı — Y6Z2 + 
ye27 十 Y626 — Y42g + Y32g +YgZı +YgZ4 — YgZg — Ya2;) 
C, = (yz, — yag — Yazy 十 23 — Yozs + 4; — Yazy t YA, az, + sz 一 
YsZj — Y3Zg — Y425 — Y7Z3 + Y7Z5 + Y42g + YgZs — Ya2;) 
C, = (yz, — Y2Z6 — Yazy + Y324 — YaZg + YaZg — Y4Z3 t YaZg 十 Y526 — YsZg + 
Yea 十 Y623 — YaZs — YoZg — YaZa — YaZa + YgZs + YaZo) 
Cg = -(yaz, — yz — yaz, + Yaz; — yYaz, +Y4Z3 — YaZs + Y4Z7 V ysz, + Ys24 一 
YsZg — Y32; 十 Y625 — Y6Z7 — Y7Z3 — Y424 + Y7Z5 + Y7Z6) (2-58) 
因为 每 个 面 为 两 个 单元 共有 ， 所 以 每 个 单元 只 有 3 个 独立 表面 ， 习 惯 上 我 们 取 左 
面 、 前 面 和 底面 (分别 以 下 标 1、f、b 标 注 ) ， 同 样 可 用 下 标 r、d、t 分 别 表示 右面 、 后 
面 和 顶 面 。 面 积 矢 量 元 素 的 方向 习惯 上 选 为 单元 面 出 射 方向 。 
这 些 表 面 的 面积 投影 ， 
A, 2-0. 5| = y4) (zs 72) = (ys = Y4) (23 74) + 











(ya = 77) C33 75) - (73 = y1) (zs - z) ] 
A, =+0.5[ (x, = x4) (zg 745) — (Xe — x4) (z3 — z4) 十 
(Wa = x7) (23 = 27) = (Ns =x) (z5 4) ] 


A, 2-0.5[ (x, = x4) (Ys 4 = (Xg = x4) (Y3 93) + 





(xg = x7) Cry = Y7) = (x3 = x7) (Ys -= y) ] 

Ay =+0.5[ (y; = y4) (5-92) = (Ys = Y4) (zı = z4) + 
(Ys = Ys) (zı =z5) = (yı = Ys) (zs - zs) ] 

A, =-0.5[ (x, -x,)(z; z,) — (xg — x4) (zi z,) + 
(xg — x.) (z1 = z5) 7 (xı 7 x5) Cz 7 zs) ] 

An =+0.5[ (x, cw) = y4) -( = 24) (Yı = Y4) + 





(xg = x5) (yı = ys) = (xı = x5) (Ys — ys) ] 
Au =+0.5[ (ys = y4) (z1 = 24) = (yı 7V4) (z3 = z4) + 
(yi =y) (z3 =z) s ov 5] 
Ay, -«0.5[(z, -z)) (x, x,) ^ (z, z)) (x, — x4) + 
(z1 =z) (x3 Ta) = (z3 =z) (x1 = %,)] 
A, == 0.5[ (y3 = y4) (xı = x4) = (yı = y4) (%3 — x4) + 
(yi = y2) od) = (Y3 = 72) (xı 99) ] (2-59) 
有 了 这 些 面 积 投影 ， 就 可 以 定义 与 每 个 普通 单元 的 a 面 有 关 的 面积 矢量 4。 了 ，4。 
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的 方向 总 是 单元 的 出 射 方向 。 给 出 一 个 表面 后 ， 4。 的 符号 取决 于 透视 方 辐 的 表面 。 类 
似 地 ， 与 动量 单元 面 a 有 联系 的 外 表面 积 矢量 定义 为 4.。 
在 有 限 差 分 中 ， 速 度 是 定义 在 单元 角 点 上 的 ， 即 
Ua = (Xa yi sz) (2-60) 
热力 学 参数 定义 在 单元 中 心 : 
Qu = QUY) (2-61) 
其 中 ,0 =p, p, T, I, 或 p,，s,k， 非 基准 点 的 参数 值 取 邻近 点 的 平均 值 。 
空间 差分 是 通过 微分 项 在 动量 单行 的 体积 上 积分 来 实现 的 ， 梯 度 或 散 度 形式 的 微分 
项 的 体积 积分 通常 用 散 度 定律 转化 为 表面 积 积 分 。 用 雷诺 输 运 定理 可 以 将 时 间 导 数 的 体 
积 积分 与 积分 的 导数 联系 起 来 。 体 积 和 表面 积 积 分 的 前 提 是 假设 被 积 函 数 在 单元 内 及 其 
表面 是 均匀 的 ， 于 是 对 整个 单元 表面 的 积分 就 变 成 对 单元 各 面 求 和 : 
[F -aa = XF.-A, (2-62) 
动量 单元 的 面积 积分 通常 采用 下 述 方法 转化 成 普通 单元 的 面积 积分 。 设 0 为 在 普通 
单元 内 均匀 的 参量 ， 并 考虑 普通 单元 (i, j, k) 同 与 它 的 一 个 角 点 相 联系 的 动量 单元 
的 重 到 体积 ， 重 又 体积 中 属于 动量 单元 的 三 个 面 OCX a, b, o) 的 表面 积 矢 量 为 4' ， 
而 只 属于 普通 单元 (i，j，k) 的 其 余 三 个 子 面 (Ud, e, f) 的 表面 积 矢量 为 四 分 之 


一 4。 但 散 度 定理 表明 对 整个 重 蚕 体积 所 有 表面 的 积分 [A 的 值 为 0， 于 是 有 ; 




















A, * A, * A, =- H(A; +A, t Aj) (2-63) 
这 样 对 上 述 三 个 动量 单元 面积 的 积分 |0d4 可 以 表达 为 


Joaa = Q4(A, +A, +A) =- TOS lAa € A, +A) (2-64) 





类 似 的 方法 也 适用 于 表示 在 普通 单元 表面 积 4。 内 控制 体积 单元 面 的 法 向 表面 积 4?。 
单元 (i, j, k) 的 质量 用 MM; 定义 : 
M. = pars (2-65) 
动量 单元 (i, j, k) 的 质量 用 MM 定义 : 


1 
My, T Oa 十 M, k t Mia 十 M, + M; jp * 


8 zl; 
Missa 十 Mii j-i + Miiaaa ) (2-66) 
单元 (i, j, k) 控制 容积 左 单元 面 质量 为 
1 
M, = nb + Mau) (2-67) 


控制 容积 其 他 单元 面 的 质量 定义 与 上 类 似 。 
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2.2.4 喷雾 方程 的 离散 计算 

解决 喷雾 动力 学 有 效 而 准确 的 方法 均 是 在 蒙 托 卡 罗 方 法 及 离散 粒子 方法 的 基础 上 建 
立 起 来 的 。 本 书 采 用 蒙 托 卡 罗 方 法 ， 在 离散 微粒 方法 中 ， 连 续 分 布 函 数 / 通 过 离散 分 布 
PRAEC KEN : 





f = ENa - x )B(o - v,)8Gr - rT, - T, )8(y - 8G 7 5.) (2-68) 
每 个 油 粒 p 由 大 量具 有 相同 位 置 x,， 速 度 o,， 粒 径 ;,， 温 度 T, MRBS, y, 
的 油 滴 组 成 。 由 一 定 的 喷 油 器 产生 的 液 滴 ， 其 粒 径 、 速 度 、 温 度 及 喷雾 特性 等 通过 分 布 
函数 的 统计 抽样 确定 ， 然 后 这 些 离散 的 微粒 与 周围 气体 相互 作用 ， 进 行 质量 、 动 量 和 能 
量 的 交换 。 在 离散 油 粒 方法 中 应 用 较 多 的 技术 ， 是 从 确定 的 分 布 子 数 ( 如 喷雾 粒 径 或 速 
ENKO 中 进行 抽样 。 假 设 f(x) 是 随机 变量 x(x,mxxx,) 分 布 水 数 ， 它 通过 
dN =f(x) dx 来 确定 ，dN 即 区 间 dx 上 的 液 滴 数 日 。 随 机 变量 定义 为 
pe | fav (2-69) 
可 以 看 出 ，dN =dy， 因 此 油 滴 数 随 变 量 y 均匀 分 布 。 通 常 我 们 可 以 通过 构造 一 个 与 
fox) 有 关 的 均匀 分 布 图 数 ， 利 用 均匀 分 布 在 [0, 1] 范围 内 的 随机 数 发 生 右 取得 函数 
值 y， 再 经 积分 变换 等 一 系列 计算 取得 * 值 。 由 于 这 些 计 算 有 赖 于 分 布 函数 的 形式 及 分 
析 过 程 ， 因 此 可 能 会 因数 值 方法 的 问题 而 失败 。 
在 油 滴 碰撞 计算 中 ,气体 油 流 速度 记 都 要 遵循 高 斯 分 布 及 误差 函数 erf; 






















































































o TE 2| GGu) du (2-70) 


以 0. 05 的 间隔 从 y=0.0 到 y=1.00 的 er (y), XE erf (1.0) 22.0, TEBESTH y 

时 的 erf (y) 通过 线性 插值 来 计算 。 如 果 y 是 一 个 在 0.0 - 1.0 间 的 随机 数 ， 那 么 2y -1 
就 是 一 个 在 -1.0~1.0 间 的 随机 数 ， 它 的 模 与 符号 决定 了 w' 的 符号 和 模 。 

u = V4q/3sign(2y - 1)erf ^ ( |2y - 11) (2-71) 


2.2.5 第 一 阶段 (A 阶段 ) 一 一 显 式 拉 格 朗 日 计算 


在 本 阶段 中 ， 各 参数 的 调整 更 新 均 按 拉 格 朗 日 方式 处 理 ， 只 是 网 格 要 保持 不 动 。 其 
效果 相当 于 把 原来 位 于 某 一 网 格 单元 中 的 那 一 部 分 流体 单元 视 为 独立 系统 ， 跟 踪 考 察 它 
在 时 间 步 长 中 与 周围 流体 单元 的 质量 、 动 量 和 能 量 交 换 。 而 它 与 网 格 的 相对 运动 所 引起 
的 对 流 变 化 暂 不 考虑 。 计 算 中 所 用 的 相关 参数 值 均 为 上 一 步 的 最 终 值 。 现 在 给 出 上 一 章 
控制 方程 组 的 差分 方程 计算 。 

1. 质量 密度 方程 

对 式 (2-4) 的 拉 格 朗 日 差分 计算 方程 如 下 : 
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(Oum - (p aV 





A = EGDLVUSY, + (0 7 9)Y,1, AL + 
lOa) yT Posi ] Vi. (2-72) 
与 密度 相关 的 质量 分 量 由 下 式 确定 : 
Y, = p/p (2-73) 





其 中 x =m，4 或 B。 式 (2-72). 的 一 个 显著 特点 是 在 对 扩散 项 进行 差分 计算 时 运用 了 
可 变 隐 式 参数 B,。 参 数 o, 随时 间 空 间 变化 ， 其 值 在 0 ~ 1 之 间 变 化 ， 依 赖 当地 柯 朗 数 . 














5 (2-74) 





当 C 小 于 1 时 ，B =0， 用 显示 差分 计算 ; 当 C 大 于 1 时 ，@ 接近 于 1， 用 隐 式 方法 计算 。 
A 阶段 组 分 m 的 密度 : 
Pe (2-15) 
源 项 (5%) 可 通过 式 (2-5) eo, RE (ar) HER, 
根据 式 (2-72) 对 所 有 组 分 进行 累加 ， 得 到 单元 质量 计算 式 (2-6) 的 有 限 差 分 
方程 : 














Pa Vas — PV 
At 
这 个 方程 表明 在 单元 内 总 的 气体 质量 其 变化 只 与 喷雾 项 有 关 。 
类 似 地 ， 将 式 (2-75) 累加 ， 并 解 式 (2-76) 可 得 到 B 阶段 单元 质量 : 
pu = PaVa = Ma = Mi (2-77) 
通过 解 式 (2-72) ~ 式 x (2-77) ， 得 到 


= P Vi (2-76) 











my CR CUR Y qopyvibu + -d.)YL.-AD (2-78) 
2. 动量 方程 
动量 方程 式 (2-7) 的 拉 格 朗 日 差 方程 见 下 式 ， 
(M) dba - (M) ji 1 B n A 

m | uy lip «0-090; 4X 3 3 Psk 


(A); + X [Bou") + (1 - Dalu") ls (A; - x 


(Ry + Sux) * g(M)g" - (M) p" (ANC) ,/M (2-79) 

下 标 B 代表 动量 控制 单元 的 (i, j, k) 的 表面 ， 它 在 时 间 GU 时 的 法 向 面积 矢量 为 
(4')5， 压 力 p， 滑 流动 能 左 以 及 黏度 应 力 张 量 o 在 常规 单元 6 表面 上 认为 是 均匀 不 变 
的 。 这 样 我 们 在 计算 动量 变化 时 ， 只 需 计 算 扫 过 所 有 单元 的 表面 应 力 ， 而 不 必 计 算 程 序 
中 的 所 有 角 点 数 了 。 
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3. 内 能 方程 
对 内 能 方程 的 拉 格 朗 日 有 限 差 分 逼近 如 下 : 
MI - M; Ip E Pj + ps V5. - V; 


ijk” ijk ijk ijk e B B E n 
A 2 Ar + (1 -A )[Ppo(u") Vu” + (1- 65)a(u") 


Vu JaV + 2 Ke VI [PT + BN, :A+ » (D) Y 


m 








h, (T2) VUBYË + (1 - 6,)Y1],] © AT + AMin + VCO, + Q4) (2-80) 
A 阶段 内 能 7 包含 了 因 化 学 热量 释放 和 喷雾 能 量 源 项 引起 的 变化 : 
Mala -Mala je (oe + -— 
00M - QUT T Qz) (2-81) 
其 中 化 学 源 项 05 可 通过 式 (2-10) Ko, 用 (97) a BREAL 
B ps Lin 


i 


M, P - AM + Y, (D) | AT VAST + O - 9) Yia) A 
(2-82) 


用 于 扩散 项 差分 的 温度 下 因 与 内 能 有 关 ， 要 计算 F， 可 以 假设 定 压 下 ， 在 计算 循环 
中 所 有 热量 已 达到 该 点 热量 值 。 这 样 温度 的 变化 就 只 与 烩 变 有 关 。 

















hia = ha + Ce) a Pa Ta) (2-83) 
式 中 Mh, 一 Mahi = = My 7 Mi, (2-84) 
通过 解 式 (2-83) 、 式 (2-84), ， 并 利用 hz m I +p%/p%， 可 得 到 下 列 方程 : 
A 1 1 1 
| (2-85) 
" " (6) | i à is Pi | 
解 式 (2-83) ~ 式 (2-85), 得 
M? Iy T Dy - Pj + pa Y 一 Vix "1 
ik AL 2 At 


(1-A)[O6,o(u^):Vu^ + (1 - 6,)o(u') : Vu'] + 
Y EkEv[o,g-(1-9,7],-4 (2-86) 


4. 灌流 方程 
对 汕 流 动能 方程 式 (2-18) 的 拉 格 朗 日 差分 逼近 公式 为 








M? k? M: k! 2 V. - V, a 
ijk EY ijk Vik zP ijk = 站 [| (1 fab + fab ] + (VD) + 
Ha , ; 
2, pc VI^ « (17 9) ], A, - Mj A + (Wy (2-87) 
对 计算 耗 散 率 s 的 方程 式 (2-19) 的 拉 格 朗 日 差分 逼近 为 
M? er -M; € 2 ve, — V. . 
E At TE e. ic Je rh LO fata + fatal + 
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Ha D B Dx 4 ij 
> po MI E EO- 98, se OD)s 
c, MS Teh ee OP TE (2-88) 
为 避免 在 阶段 A 中 容积 变化 较 大 时 , k, e 出 现 负 值 ， 对 参数 /, 作 如 下 说 明 : 
pel Anci (2-89) 


0 ”其 他 
在 对 扩散 项 进行 差分 计算 时 ， 用 到 了 加 权 平 均值 ， 有 A 阶段 值 I^, 6^, B 阶段 值 
k”, e 
A EEk, e^ E TRER W 的 作用 ; 
B 1A n Jn 
Yaka Mata (p) ap, (2-90) 


M? e^, — M". e" : e^ 
ik ik ik ik S ik 

ik” ij ik” ijk _ c (W) ap Vi E (2-91) 
At DE ak n 
ijk 


5. 状态 方程 
状态 方程 式 (2-13) ， 式 (2-14) 可 用 下 述 方程 近似 替代 : 


9 [X oot. |RT (2-92) 
l= Tga lea Ta T) (2-93) 


nn = > OCC LIT 


(n m Yn) SU (2-94) 
6. 油 滴 方 程 
阶段 A 中 油 滴 位 置 的 计算 由 下 式 定 义 : 
x, = x} + Atv, Óx, (2-95) 
其 中 6x' 为 时 间 步 长 Ac GE sE UB dr AAKE ,时 附加 的 位 移 拓 量 。 
随机 速度 变量 ov^ 首先 加 在 油 粒 速度 w+* 上， 然后 完成 油 滴 脉动 与 破裂 计算 ， 接 下 来 
再 进行 油 滴 碰撞 计算 。 
阶段 A 的 计算 用 来 修正 因 燕 发 及 引入 重力 加 速度 对 油 粒 速度 的 影响 而 引起 的 油 粒 半 
径 及 温度 的 改变 。 


2.2.6 第 二 阶段 (B 阶段 ) 一 一 压力 的 迭代 求解 


对 可 压缩 流 的 显 式 差分 计算 ,时 间 步 长 受到 柯 朗 音速 条 件 的 限制 。 生 内 流动 一 般 马 
赫 数 很 低 而 音速 相当 高 ， 从 而 使 显 式 计算 的 Ac 小 到 难以 接受 的 程度 。 为 克服 这 一 困难 ， 
ALE 方法 对 压力 采用 隐 式 处 理 ， 即 通过 外 部 迭代 过 程 求 出 压力 的 新 值 。 同 时 在 该 阶段 还 
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计算 隐 含 状态 存在 的 声波 项 〈 即 连续 质量 、 能 量 方程 中 的 速度 传播 项 ) 、 喷 雾 动量 源 项 
及 其 他 因 质 量 、 动 量 、 能 量 耗 散 而 引起 的 相关 项 。 
首先 在 B 阶段 中 将 前 两 个 循环 的 压力 采用 线性 外 差 法 ， 计 算 求 得 一 假想 压力 pra: 





p n= At” n- n- 
P E pi.) i fel (pj) s (Pi) 3] (2-96) 


该 插值 法 能 够 降低 外 部 迭代 次 数 和 计算 压力 方程 所 需 的 迭代 次 数 。 然 后 用 该 压力 值 
替代 未 知 的 B 阶段 压力 ， 通 过 动量 方程 式 (2-79) 求 得 假想 的 速度 场 wh,， 并 用 它 替代 
B 阶段 速度 。 该 计算 在 子 程序 vsolve 中 完成 。 

接 下 来 计算 假想 的 温度 场 。 联 立 式 (2-76)、 式 (2-86)、 式 (2-91)、 式 (2-93) 求 得 


B Mù (Yn) ir B 
Pir = ys [X W jos (2-97) 
将 上 标 B JH P FCSERORTRODUE, A P PLUS TAGS RUD RE : 








Pg + p Vi. à 
206) ijk M5, uc 





Th = {T+ [Eeer a - D,) Č], - At + 


(1 - A) [Óyo(uP) Van + (1 BG) Vu], |] + 


ijk trap (Y, Ope 
pogisa [x Gp] É 
该 方程 在 tsolve Hu 
再 利用 式 (2-97), 将 上 标 B 用 PP 代替 计算 预测 单元 容积 V5: 
Mi (X 32. los 
= JR, [> ms [ry (2-99) 





BJE EJA IEI piro 
计算 单元 在 A 阶段 的 容积 变化 可 利用 B 阶段 单元 表面 法 向 速度 计算 得 到 


Va = Va + At 之 (uA)? (2-100) 
用 修正 容积 VARE VL, IEIR (2-100), 3X (2-97), 5X (2-98) 得 到 
c D 1 D 
V. = V Y. e Oa = Pip) (2-101) 
ijk L 


式 中 


oda e [E Fa] (1 - Dx) 
zm 2 2 L 





= (2-102) 
Y t Pg + Pin 0 (Y m ) d 
EO Mes r ETER [X E | 


修正 后 的 压力 值 在 子 程序 psolve 中 计算 。 
将 假想 压力 与 修正 后 的 压力 场 进行 比较 ， 对 所 有 (i, j, k) 单元 用 下 式 来 判断 外 
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迭代 循环 是 否 收敛 ， 收 敛 精度 s, 取 0.1: 
| pi - p | < £j [ max( p; mn j- min (Phn ) ] + 107" [ max (Pinn ) + min (Phn )]} 


(2-103) 
AIN (2-103) 不 能 保证 每 一 个 单元 都 收敛 ， 将 校正 后 的 压力 场 设 为 预想 压力 场 ， 重 复 
上 述 步骤 ， 直 到 满足 精度 为 止 。 若 收敛 域 以 达到 ， 令 papa, EARNE C 进行 计算 。 
最 后 我 们 给 出 阶段 B 的 角 点 位 置 : 
Xa = Xp + UAt (2-104) 


2.2.7 第 三 阶段 (C 阶段 ) 一 一 网 格 移 动 及 对 流 项 计算 


阶段 C 为 网 格 划分 阶段 。 计 算 跟 角 点 从 阶段 B 的 位 置 移动 到 终点 有 关 的 对 流 输 运 。 
这 种 输 运 随 流体 相对 于 网 格 的 运动 而 产生 ， 又 在 纯 拉 格 朗 日 算法 的 特殊 情况 中 消失 。 在 
该 阶段 程序 提供 了 两 种 计算 对 流 的 方法 : 拟 二 阶 逆流 对 流 差分 法 (QSOU) 和 部 分 施主 
单元 差分 法 (PDC)。 一 般 来 讲 QSOU 方法 精度 相对 较 高 ， 因 为 PDC 方法 的 计算 速度 要 
比 QSOU 快 得 多 ， 在 精度 要 求 不 太 重 要 或 者 雷诺 数 小 于 2 时 ， 我 们 建议 使 用 PDC 方法 计 
算 对 流 。 

每 个 普通 单元 从 拉 格 朗 日 位 置 运动 到 本 循环 的 终点 位 置 Zr ， 单 元 每 个 面 扫 过 
一 定 的 体积 ， 单 元 中 心 参量 量 的 传输 就 是 用 这 种 几何 手段 计算 。w 面 扫 过 的 体积 用 ôV, K 
示 。 如 果 单 元 随 着 a 面 从 拉 格 朗 日 位 置 移动 到 终点 位 置 增加 ，6V, 为 正 值 。 这 样 ， 对 于 

一 个 给 定 的 面 ，6V, 的 符号 依赖 于 观察 的 表面 。 
6V, = OVE At /At — (uA)? At, (2-105) 
AP SVE Dg fae s tB I VU f o AUD xz ESSI SIE xn; :时 单元 表面 a 扫 过 的 容积 。 
其 值 由 式 (2-57) 和 式 (2-58) 计算 得 到 。 

如 果 单 元 (i, j, k) 容积 随 网 格 运 动 增加 ，6Vs 为 正 。 通 过 式 (2-100) 可 证 明 57。 

满足 : 











Va + NS 38V, = Vet (2-106) 
式 中 NS = AU/ At, 为 对 流 循环 数 。 
经 过 vw 次 对 流 子 循环 后 ， 组 分 密度 (p,)7 ijk 由 下 式 确 定 : 


coL o NR d (2-107) 
在 C 阶段 开始 之 初 ， 根 据 B 阶段 值 将 组 分 dE BERI 
(Box = t: (2-108) 


子 循环 容积 网 由 下 式 给 出 : 
Vu = [wVa + (NS -v)V;]/NS (2-109) 
式 中 “NS 一 一 对 流 子 循环 数 ; 


第 2 章 数值 计算 研究 37 





V1 一 终点 坐标 处 的 单元 容积 。 
经 v 个 对 流 子 循 环 后 ， 总 密度 由 下 式 计算 : 
pi = UR (2-110) 
这 样 根据 式 (2-65), st (2-66) 就 可 求 出 单元 角 点 质量 。 
经 ,个 对 流 子 循环 后 的 比 内 能 由 下 式 确定 : 


Pa Vala = ph VV TI È QV, (2-111) 
温度 终 值 根 据 内 能 和 质量 密度 的 终 值 ， 通 过 解 方程 式 (2-14) 求 得 ， 压 力 终 值 为 
mo = RTE su. (2-112) 














动量 的 对 流 输 运 根据 通过 动量 单元 表面 的 质量 增 量 来 计算 ， 穿 过 动量 单元 面 a 面 的 
质量 增 量 为 
(Mr = Z (pr BV, - pr8V.) (2-113) 


KP, o 和 i 是 动量 单元 面 o 两 侧 的 单元 面 (a 面 是 它们 的 “夹层 ”)，i( inner) 
指 要 用 到 的 有 效 面 ，o(outer) 则 指 无 关 面 。 这 样 就 可 以 很 容易 地 把 5M' 与 动量 单元 和 
其 表面 联系 起 来 。 当 从 另外 一 个 普通 单元 来 看 a 面 时 ，i, o 要 互 换 ，6M' 的 符号 
相反 。 
可 以 很 容易 证 明 式 (2-113) 与 角 点 质量 有 关 ， 于 是 有 
(M')5 = (MS + D, (Wn (2-114) 





动量 流量 计算 式 为 

(Mu = (Ms us + È, (8M;) ug (2-115) 
B 

其 中 速度 项 wu HZR E X23 2r S apr 6 SETROCTETE, DNRESO AT SOR 7625 
分 (Partial Donor-cell Differencing). 产生 不 合 实际 的 微小 负 值 的 化 学 组 分 密度 ， 程 序 提 
供 了 能 保存 密度 的 重新 分 配 算法 。 有 时 速度 场 可 能 产生 轮换 角 点 ( Alternative- vertex ) 
的 小 幅度 紊乱 ， 致 使 计算 结果 不 稳定 。 为 此 在 数据 结构 中 插入 一 种 附加 的 短波 长 阻尼 机 
制 ( Additional Short- wavelength Damping Mechanism) 以 减 小 甚至 消除 这 些 问 题 。 在 自由 
滑 移 边界 层 条 件 下 的 非 轴 对 称 庙 流 中 ， 总 角 动 量 应 当 守恒 。 然 而 ，KIVA-3V 对 动量 方程 
的 差分 法 只 简单 地 保证 了 动量 的 三 个 笛 卡 尔 坐 标 分 量 守恒 ， 由 于 截断 误差 ,这 并 不 能 保 
证 角 动 量 守 恒 。 实 践 证 明 ， 在 阶段 C 的 网 格 重 划 计算 中 产生 的 截断 误差 非常 重要 ， 为 此 

设置 了 角 动 量 校 正方 法 。 


2.2.8 稳定 性 约束 和 自动 时 间 步 长 的 控制 


每 循环 开始 之 初 ， 时 间 步 长 A 和 Al 是 自动 选取 的 。 因 为 扩散 项 计算 为 隐 式 差分 ， 
对 流 项 为 子 循环 项 ， 故 Ac 不 需要 稳定 性 条 件 约束 ， 但 要 满足 几 个 条 件 : 对 流 计算 时 间 
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步 长 必须 满足 稳定 性 条 件 
(1) At 需 满足 的 条 件 
1) Ar 满足 的 第 一 个 条 件 是 : 


柯 朗 条 件 。 


[oa 
Dt 





Ar < f Ax (2-116) 


式 中 大 一 一 某 些 有 序 整数 中 的 正 实数 ; 
Ax 一 一 单元 平均 矿 度 。 

这 个 条 件 的 产生 是 因为 式 (2-104) 中 比 Ar 阶 数 高 的 项 可 以 忽略 所 致 。 约 束 式 

(2-116) 通 过 计算 一 时 间 步 长 Ar RI: 

f, Axis 














ADU = min 75) (2-117) 
Gja |u” — un | 
式 中 Ax, i, -[( [35 e. |? T EA - X, |^ 十 | 9, ^ |? * E - X, |? * 
Ix, =x, |? + |x, - x, |?)76]'7 (2-118) 
下 标 代表 单元 (i, j, k) WA o AUNE At, f, 默认 值 为 0.5。 
2) Ai 要 满足 的 第 二 个 限制 条 件 为 
IA [At « f, (2-119) 
式 中 /一 一 有 序 整数 ，; 
A 一 一 张力 变化 率 的 特征 值 。 
约束 式 (2-119) 通过 计算 时 间 步 长 At,, 求 解 : 
At^, = min ET (2-120) 
GID Say 
式 中 
1 
du, = a Ëo - 344.) (2-121) 
Pj = — $t 
dijk = EltmS26S3m E € (mS 1 (83m 十 Etn3S16S2m (2-122) 
sy， 为 单元 (i, Ja k) 的 张 量变 化 率 。 
= Os 
sm = x. 十 x, à (2-123) 


可 以 证 明 式 (2-120) 中 的 分 母 要 比 s, 的 所 有 特征 值 的 模 都 大 ， 因 此 和 若 选 Ar x 
AL ,， 就 能 够 满足 式 (2-119) 的 要 求 。 
3) At 要 满足 的 第 三 个 限制 条 件 是 满足 化 学 释放 热 的 要 求 . 
Vat 


EA 2-124 
My, Is t < fa ( ) 





式 中 /一 一 常数 ， 通 常 取 0.1。 
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约束 式 (2-124) 要 求 在 一 个 单元 中 所 有 化 学 反应 释放 的 总 热 不 能 超过 单元 中 总 内 
能 的 所 ,分量 。 
求解 式 (2-124) ， 需 计算 时 间 步 长 At, AC RACE 


Ar; = minfa du ) it (2-125) 


喷雾 时 间 步 长 由 下 式 计算 : 


An = min {fa/ [s lon [n “| | (2-126) 
计算 第 n+1 个 循环 总 时 间 步 长 为 
At = min( Ata AP o Ata , At AES Ab At) (2-127) 
At, "* EEK KO : 
Ar?! = 1. 02At" (2-128) 


步 长 Au, 53 A DAR A RRNA K AER SIAE Pe A C f 
时 的 最 大 时 间 步 长 。 

(2) 对 流 时 间 步 长 的 计算 建立 在 柯 朗 稳定 性 条 件 基础 上 。 对 流 用 显 式 算 法 ,在 长 
方 网 格 中 ， 跟 显 式 计算 相关 的 稳定 性 条 件 是 : 

Ax Ay Az | 
[u- &T*Tv - 5 F* Tw - &| 
AP, b. b. b, 为 网 格 速度 5b 的 坐标 分 量 。 这 些 条 件 限制 了 流动 体积 大 小 在 任何 坐标 
aa 于 网 格 体积 。 为 推广 到 任意 网 格 ， 用 类 似 的 准则 : 



































At, < min ( (2-129) 








ys 
A x AUC min |3V, | (2-130) 


其 中 56V, 是 用 时 间 步 长 Ar 一 计算 的 单元 (i, j, k) 的 流动 体积 。 将 质量 、 动 量 和 
能 量 的 对 流通 量 计 算出 来 之 后 ， 就 可 更 新 各 流体 参数 ， 得 出 本 时 间 步 长 的 最 终 值 。 


2.3 计算 程序 分 析 


为 了 后 续 修 改 的 模型 进行 移植 ， 首 先 得 对 源 代码 程序 KIVA-3V 进行 分 析 ， 包 括 前 
处 理 、 运 行程 序 和 后 处 理 ， 三 者 只 要 有 一 项 没 调 通 就 无 法 运行 ， 且 KIVA-3V 是 非 界面 
程序 ， 调 试 起 来 非常 困难 ， 所 以 有 必要 进一步 将 源 程 序 解释 清楚 。 


2.3.1 源 代码 程序 分 析 


本 书 使 用 的 基础 计算 程序 是 KIVA-3V， 并 在 其 上 修改 了 阁 干 模型 ,但 KIVA 程序 是 
大 型 工作 站 版 本 ， 基 于 UNIX 操作 系统 的 ， 而 我 国 目前 大 多 数 工 程 计算 工作 者 使 用 的 是 
基于 Windows 操作 系统 的 微机 。 现 在 的 微机 运算 速度 在 不 断 提高 ， 如 果 计 算 过 程 中 的 网 
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格 不 至 于 过 大 ， 应 用 微机 研究 KIVA 仍 不 失 是 一 个 良好 的 选择 。KIVA-37V 的 源 程序 是 基 
于 UNIX 操作 系统 的 ， 其 整个 运算 过 程 如 图 2-8 所 示 ， 包 括 三 部 分 : 前 处 理 程序 
k3prep.f 用 于 生成 仿真 所 需 的 网 格 、 主 程序 kiva3v.f 用 于 流动 仿真 计算 、 后 处 理 程 序 
k3post. f 用 于 可 视 化 查看 仿真 的 结 

iprep( 网 格 定义 文件 ) 


otapell | otape17( 网 格 结果 文件 ) 
(日 志文 件 ) 











itape17( 改 了 名 的 otape17) 


主 程序 kiva3v itape5( 发 动机 运转 条 件 ) 
asv | itape18( 气 门 升 程 ) 


itape7( 重 局 计算 文件 ) 








dat*( 币 内 状况 数据 文件 
otape8( 用 于 重启 计算 ) 
otape9( 用 于 后 处 理 的 详细 结果 ) 
otape12( 日 志文 件 ) 
plotgmv*(GMV 格 式 的 结果 文件 ) 


s 












































itape9,ipost 
Ff 


postscript files 
图 2-8 运算 的 过 程 


1. KIVA-3V 前 处 理 方法 的 说 明 

KIVA-3V 使 用 的 模型 必须 是 结构 化 的 六 面体 网 格 ， 因 此 一 般 需 要 按照 所 需 仿真 的 区 
域 的 形状 将 其 分 成 多 块 〈 燃 烧 室 、 气 门 正 下 方 的 区 域 、 气 门 座 圈 正 下 方 的 区 域 、 气 门 、 
气 道 等 ) ， 每 块 都 可 以 用 一 个 近似 的 六 面体 模拟 ， 每 个 块 内 通过 指定 长 宽 高 三 个 方向 的 
单元 数 进行 插值 获得 更 细 的 网 格 。 这 种 结构 化 的 网 格 可 以 由 其 他 CAD 软件 生成 ， 但 必 
须 转化 为 KIVA-3V 的 格式 。 由 于 KIVA-3V 的 网 格格 式 包 含 了 边界 条 件 信 息 ， 而 一 般 的 
CAD 软件 生成 的 网 格 不 包含 边界 条 件 信 息 ， 因 此 只 有 特定 的 一 些 CAD 软件 可 以 生成 
KIVA-3V 的 网 格 ， 如 ANSYS ICEM CFD。 然 而 ， 由 于 ICEM 软件 与 KIVA-3V 的 接口 程序 
不 是 很 配合 ， 因 此 ,使 用 ICEM 生成 KIVA-3V 的 网 格 难度 较 大 ， 目 前 使 用 较为 普遍 的 还 
是 KIVA-3V 自 带 的 前 处 理 程 序 k3prep. fo 用 k3prep. 了 程序 生成 KIVA-3V 的 网 格 ， 需 要 
提供 一 个 特定 格式 的 输入 文件 一 一 iprep. dat， 在 这 个 文本 格式 的 输入 文件 指定 参数 以 达 
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到 控制 模型 形状 、 网 格 尺寸 等 日 的 。 图 2-9 是 对 KIVA-3V 程序 中 自 带 模型 的 输入 文件 开 
头 部 分 的 解释 ， 这 里 展示 的 是 w 型 燃烧 室 模 型 的 第 一 块 , 已 是 最 复杂 的 一 块 ， 在 其 他 的 
块 中 ， 由 于 不 是 燃烧 室 ， 因 此 不 需要 指定 燃烧 室外 廊 上 各 点 的 坐标 。 如 果 是 平底 燃烧 室 
(如 汽油 机 ) ， 也 不 需要 指定 。 


KAPRER ALDO 180-deg. Vertical Valve, Mexican Hat, 052099/ 1045 
bore 
stroke 








0. ü 2. &ü88 2. 8068 o. ü 
1.1557 1.1557 1.1557 1.1557 
第 一 块 八 个 
顶点 的 坐标 
第 一 块 各 表面 的 边 
界 属性 和 运动 属性 


«—— 
构成 典 烧 室外 廓 的 各 点 坐标 


与 该 表面 相 邻 的 是 流 
体 、 固 体 壁 面 还 是 对 称 边 界面 


该 表面 是 固定 的 还 是 运动 的 








图 2-9 前 处 理 程序 的 输入 文件 开头 部 分 


运行 计算 前 需要 准备 好 前 处 理 程序 的 输入 文件 ， 默 认 文 件 名 是 iprep 或 者 iprep. dat, 
运行 中 会 生成 一 个 类 似 日 志文 件 的 文本 格式 的 文件 ， 默认 文件 名 是 otapell 或 者 
otapell. dat， 可 以 用 记事 本 或 者 写字 板 打 开 ， 通 过 查看 该 文件 中 提示 可 以 找到 不 正常 退 
出 时 的 问题 出 在 哪 一 步 ， 对 比 该 文件 和 输入 文件 的 内 容 可 以 查看 是 不 是 因为 输入 文件 格 
式 或 内 容 不 正确 导致 的 非 正常 退出 。 如 果 一 切 正常 ,会 产生 主 程序 所 需 的 网 格 文件 
otapel7 。 

2. -3V 主 程序 

主 程序 的 输入 文件 一 般 有 两 个 : 网 格 文件 和 参数 文件 。 其 中 网 格 文件 就 是 前 处 理 程 
序 产生 的 otape17， 不 过 为 了 区 分 ， 主 程序 使 用 的 是 itapel7 或 者 itapel7. dat， 因 此 需要 
将 前 处 理 程序 输出 的 otapel7 文件 名 改 为 主 程序 需要 的 文件 名 。 参 数 文件 默认 文件 名 一 
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般 是 itape5 或 者 itape5. dat， 文 件 指 定 了 仿真 模拟 中 需要 计算 哪些 过 程 、 输 出 什么 物理 
量 等 ， 也 有 固定 的 格式 。 如 果 仿 真 中 考虑 了 气门 的 运动 ， 则 还 需要 一 个 文件 指定 气门 升 
f, 默认 文件 名 是 itapel8 或 者 itapel8. dat, 其 格式 就 是 两 列 的 文本 ， 第 一 列 是 曲轴 转 
角 ， 第 二 列 是 气门 升 程 。 同 样 ， 主 程序 运行 时 也 会 产生 一 个 类 似 日 志文 件 的 文件 ， 默 认 
文件 名 是 otapel2 或 者 otapel2. dat， 用 途 同 otapel1。 另 外 ， 主 程序 计算 后 还 会 生成 另外 
几 个 结果 文件 记录 仿真 结果 ， 如 otape9 记录 总 体 结果 ， 文 件 名 头 部 为 plotgmv ** 的 是 供 
专业 的 后 处 理 程序 GMV 进行 可 视 化 查看 的 文件 。 

3. KIVA-3V 计算 结果 的 后 处 理 

由 于 KIVA-3V 在 PC 上 没有 可 视 化 界面 ， 因 此 查看 结果 一 般 借助 其 他 软件 。 大 多 数 
商用 软件 都 不 能 直接 读 取 KIVA-3V 主 程序 的 结果 文件 ， 需 要 在 主 程序 或 者 前 处 理 程序 
中 写 入 Fortran 代码 输出 其 他 商用 软件 的 输入 文件 格式 的 文件 (这 段 代码 也 可 以 称 为 接 
口 程序 ) ， 再 由 其 他 软件 读 取 。 如 Tecplot 的 10. 06 版 本 具有 直接 读 取 GMV 格式 文件 的 


ou 
H& 7J o 


2.3.2 KIVA-3V 各 主要 子 程序 及 其 相互 关系 〈 按 主 程序 调用 顺序 ) 






































主要 子 程序 能 实现 的 结果 与 哪些 模型 ( 子 程序 ) 相关 备 注 
检查 ITAPES 和 ITAPEI7 文件 是 在 begin 子 程序 之 前 其 
begin 否 存 在 ， 并 读 入 ITAPES 文件 的 名 称 KIVA-3V 中 第 一 个 子 程序 | SUB qstart FEF, ABAX 
和 irest 变量 并 写 入 OTAPEI2 文件 用 在 unicos 工作 站 中 
在 IATPES 文件 中 irest = 
ni P 0 则 跳 过 taperd 这 个 子 
TE A H ITAPES 文件 输入 的 数据 g ig bra A us 
; 并 按 一 定格 式 写 到 a HJF aca 
rinput e 定格 式 写 到 OTAPEI2 X Fuel 子 程序 序 作 用 是 由 ITAPE7 X 
件 输入 数据 ， 得 到 延伸 
的 数据 结果 
建立 由 ITAPE17 文件 中 来 的 数 
setup 


据 形 成 的 结构 性 网 格 






























































timstp 计算 下 一 循环 时 间 步 长 

newcye 输出 数据 ， 网 格调 整 Dmpout, fulout, plot, print 

piston 计算 活塞 运动 速度 

i 射 人 液体 燃料 fran P i 
€—Á 计算 油 滴 运动 和 洪流 扩散 Frais, pind, sepa 

break 油 滴 分 裂 fran 

colide 油 滴 碰撞 /上 聚 结 Fran, repack 

evap idi zx Ar 

lawall 计算 壁面 切 应 力 和 传 热 bc 
wallfilm 更 新 粒子 温度 ， 雾 化 壁面 粒子 clear, repack, spread 
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(5) 
主要 子 程序 能 实现 的 结果 与 哪些 模型 ( 子 程序 ) 相关 备 注 
nodcpl 节点 耦合 bc 
soot 碳 烟 计算 
chem 化 学 动力 学 反应 与 着 火 计 算 
Chemeq 是 普通 反应 路 


Chemeq 或 chmqgm 


平衡 反应 计算 


线 ; Chmqgm 是 快速 反 


























gravity 质量 力 加 速度 be 

pmom 油 滴 质量 、 动 量 和 能 量 计算 be 

pcoupl 增加 油 滴 质 量 、 动 量 和 能 量 

repack 油 滴 变形 和 分 裂 

ysolve 质量 扩散 Yit, resy 
exdif 黏 性 应 力 和 热 扩 散 的 显 式 计 算 bc 
pinit 计算 压力 的 预 估 值 

Pgrad (one) 根据 压力 变化 修正 速度 Bc 

















vsolve 动量 扩散 的 隐 式 计算 Resuvw, bc 
tsolve 传 热 的 隐 式 计算 Drdt, rest, tinvrt 
psolve 压力 的 隐 式 计算 Pgrad, ufinit, pexdf, drdp 








Pgrad (three) 











计算 阶段 B 的 密度 、 内 能 和 拉 






























































haseb 
m 格 朗 日 坐标 
i IA Drdke, resk, rese, bceps, 
TR KL e 扩散 项 的 隐 式 计算 rdke, resk, rese, bceps 
bcrese 
paccel 更 新 油 滴 速 度 
rezone 计算 网 格 点 速度 及 其 心 的 坐标 
volume 计算 网 格 单元 新 的 体积 
计算 质量 、 内 能 、K、s Aim ii 
ccflux KERHA 
度 的 子 循 环 
momflx 计算 动量 对 流 项 的 子 循环 
filmsnap, sort, aproj, setup- 
; : — be, bc, bceps, global, pfind, 
snapb 兽 加 或 删除 活塞 上 部 的 网 格 b M UA E 
volume, activate, deactiv, rez- 
pent, rezwedge, or rezcomb 
state 更 新 网 格 单元 的 温度 和 压力 


2.3.3 本 书 计算 方案 


整个 计算 方案 包括 理论 研究 和 实际 计算 两 大 部 分 ， 理 论 研究 从 推导 公式 开始 ， 试 
验 检验 为 止 ， 需 要 多 次 反复 验证 模型 预测 与 碳 烟 颗粒 生成 之 间 的 关系 ， 其 基本 流程 如 


图 2-10 所 示 。 





m 
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CFD 源 程序 (KIVA-3V) 燃烧 压力 和 
基础 上 编制 源 程 序 污染 物 计 算 











实验 检验 得 出 特有 











图 2-10 计算 方案 流程 图 





2.4 本 章 小 结 





柴油 机 整个 燃烧 过 程 可 划分 成 多 维 非 稳 态 气体 流动 、 喷 雾 运 动 和 高 温 高 压 下 的 复杂 
化 学 反应 三 大 部 分 ， 其 中 ， 气 体 流动 和 喷雾 运动 是 燃烧 反应 过 程 的 基础 。 内 燃 机 和 饶 内 的 
流动 过 程 除 了 遵循 质量 守恒 、 动 量 守恒 和 能 量 守恒 等 基本 定律 外 ， 因 其 同时 又 受 满 流 和 
喷雾 两 相 流 等 复杂 流动 的 影响 ， 还 必须 对 应 流 效应 和 两 相 流 效 应 进行 模拟 。 可 以 这 样 认 
为 ， 氏 内 燃烧 过 程 数 值 模拟 工作 在 理论 方面 就 是 三 个 模型 滑 流 模型 、 喷 雾 两 相 流 模型 
和 燃烧 反应 模型 。 通 过 本 章 研究 ， 可 以 得 到 以 下 几 点 : 

1) 具有 复杂 几何 外 形 的 三 维 动态 网 格 生成 是 整个 计算 分 析 过 程 中 的 首要 部 分 和 关 
键 技术 之 一 ， 能 否 解决 这 一 困难 直接 关系 到 计算 能 否 展开 ， 因 此 前 处 理 中 建立 复杂 外 形 
燃烧 室 网 格 是 本 研究 的 先导 条 件 。 

2) 深入 分 析 了 KIVA-3V 自 带 的 前 处 理 器 K3PREP 对 柴油 机 三 维 建 模 的 方法 。 并 在 
实践 中 实现 了 360° 偏 心 网 格 的 建立 ,为 快速 地 对 新 型 燃烧 系统 进行 流体 力学 分 析 、 进 行 
完整 的 工作 过 程 计算 以 及 同 试验 结果 进行 比较 创造 了 坚实 的 基础 。 进 行 了 计算 网 格 的 敏 
感性 分 析 。 网 格 敏 感性 的 研究 表明 ， 当 网 格 过 于 稀 玻 时 ， 将 会 导致 过 低 的 预测 碳 烟 生 
成 ， 网 格 过 于 密集 时 ， 非 凸 网 格 增多 ， 程 序 有 可 能 无 法 运行 。 

3) 深入 分 析 KIVA-3V 源 代码 中 各 个 子 程序 的 功能 以 及 相互 调用 关系 ， 经 过 反复 调 
试 ， 已 经 将 工作 站 版 改 成 适用 微机 使 用 的 版 本 ， 并 且 深 入 研究 了 KIVA-3V 中 的 数值 计 
算 方 法 ， 为 下 一 步 修 改 模型 商定 了 基础 。 
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着 火 过 程 是 燃烧 的 最 重要 部 分 之 一 ， 直 接 影 响 燃烧 效率 和 排放 物 的 生成 ， 已 经 成 为 
许多 研究 工作 的 主题 ， 尤 其 是 高 分 子 碳 氧化 合 物 。 这 种 油 的 着 火 过程 有 一 个 显著 特征 就 
是 着 火 延 迟 时 间 i 在 不 同 阶段 与 温度 有 不 同 的 关系 ， 即 低温 现象 关系 和 反 向 温度 关 
系 “] 。 所 谓 着 火 延 迟 时 间 志 ， 是 指 在 同一 体系 下 热能 发 散 的 后 滞 过 程 ， 是 描述 自燃 现象 
的 一 种 基本 特性 "1 。Cuman 等 人 在 深入 讨论 了 来 自 振荡 管 、 喷 射流 动 反 应 器 、 快 速 压 
缩 机 、 发 动机 等 大 量 的 试验 数据 "1。Held 等 人 对 高 温 边 界 提出 了 半 经 验 的 反应 机 
HS Peters 研究 小 组 可 能 是 首次 用 系统 缩减 方法 来 研究 燃烧 时 的 化 学 基 元 反应 !”1。 
这 种 方法 称 作 稳定 状态 法 ， 就 是 用 代数 方程 替代 化 学 基 元 反应 中 的 相关 偏 微分 方程 。 不 
同 于 Muell 等 人 用 活化 能 法 的 4 步 缩减 反 应 机 理 '” ， 利 用 上 一 章 用 稳定 状态 法 数学 推导 
的 6 步 缩减 反应 机 理 ， 它 的 优点 在 于 根据 基 元 反应 速率 比较 化 学 反应 链 。 本 书 研 究 了 不 
断 有 物质 交换 的 开 式 状况 下 的 物质 反应 情况 。 应 用 稳定 状态 法 能 够 得 到 着 火 温度 边界 并 
进一步 计算 着 火 延 迟 时 间 。 这 种 简化 化 学 计算 模型 在 不 丢失 太 多 精确 度 的 前 提 下 大 大 缩 
减 了 计算 成 本 ， 并 且 进 一 步 预测 了 内 燃 机 的 着 火 特性 和 污染 物 排 放 。 本 章 首 先 确定 柴 ; 
的 计算 模型 一 一 正 庚 烧 ， 然 后 在 封闭 和 连续 流动 控制 体 体系 下 推导 了 组 分 和 温度 方程 ， 
得 出 了 温度 和 着 火 延迟 时 间 的 关系 ， 计 算 了 正 庚 烷 的 着 火 延迟 时 间 ， 对 温度 波动 进行 了 
详细 的 分 析 ， 用 大 活化 能 法 得 出 了 柴油 机 的 着 火 边 界 。 




























































































3.1 柴油 计算 模型 的 确定 











柴油 中 的 烃 类 多 达 一 百 余 种 ， 不 同 的 原油 、 不 同 的 炼 制 工艺 以 及 不 同 的 调和 配方 所 
获得 的 柴油 的 成 分 亦 不 相同 1。 本 书 考虑 的 是 满足 国政 标准 的 0 号 柴油 ， 选 用 正 庚 烷 
(CH6) 作为 柴油 的 计算 模型 ，0 号 柴油 和 正 庚 烷 的 燃料 特性 见 表 3-1。 十 六 烷 值 是 评 
定 柴 油 自燃 性 好 坏 的 指标 ， 由 于 正 庚 烷 的 十 六 烷 值 56， 国 石油 十 六 烷 值 53， 正 庚 烷 的 
着 火 极 限 和 国 焉 油 的 着 火 极 限 非常 接近 ， 所 以 用 正 庚 烷 来 研究 柴油 的 着 火 特 性 非常 适 
合 ; 正 庚 烷 的 低热 值 比 国 五 油 的 低热 值 大 ， 计 算得 到 的 热 值 较 试验 值 大 ， 由 计算 值得 到 
的 燃烧 系统 热 负荷 比 实际 大 ， 偏 于 安全 ， 所 以 可 以 将 正 庚 烷 用 作 计 算 柴 油 机 的 燃烧 ; E 
时 ， 正 庚 烷 的 C/H 比 是 0.53， 和 柴油 的 0. 44 相差 不 大 ， 只 导致 计算 碳 烟 以 及 NO、 比试 
验 略 大 5 ， 所 以 可 以 用 正 庚 烷 计算 柴油 碳 烟 的 生成 。 正 庚 烷 常温 下 化 学 性 能 比较 稳定 ， 
在 高 温 下 易 分 解 ， 自 燃 的 滞 燃 期 较 短 ， 是 柴油 的 良好 成 分 ' 中 ,许多 研究 者 将 正 庚 烷 作为 
研究 柴油 的 模型 燃料 ”51 。 
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表 3-1 0 号 柴油 和 正 庚 烷 的 燃料 特性 OE 


燃料 














GB 252 - 2000) 




















0 号 柴油 正 庚 烷 
特性 
十 六 烷 值 53 56 
低热 值 (kJ/kg) 42700 48000 
着 火 极限 体积 分 数 (% ) 1.5~7.6 1.2 ~6.7 
C/H łk 0. 44 0. 53 


3.2 ”封闭 体系 下 组 分 和 温度 方程 


在 封闭 体系 下 燃烧 时 通常 假设 密度 或 压力 保持 不 变 。 这 里 考虑 常 密度 情况 ， 即 在 封 
闭 绝热 容器 中 给 定 物质 质量 m 和 不 变 的 体积 V， 从 而 在 燃烧 时 密度 保持 不 变 p = m/V, 





如 图 3-1 所 示 。 
设 dg =0， 忽略 摩擦 力 产 生 的 功 ， 即 dw,-0, Hi 

热力 学 第 一 定律 可 知 内 能 变化 为 零 : 
du 





dr = 0 (3-1) 
式 中 wu 一 一 内 能 ; 
t 一 一 时 间 。 
由 p= 常数 ， 化 学 组 分 方程 可 写 为 
pt = V, à vao, (3-2) 


式 中 7 一 一 组 分 i 的 质量 分 数 ，; 
W,———H^y i 的 摩尔 质量 ， 
TE k 2E B WP 284) i 的 理想 配 比 系数 ; 
由 一 一 在 下 步 反应 中 的 反应 速度 。 
HX (3-2) 可 得 温度 方程 : 





Vi. 


dT 
pe, di XQ,o, 











式 中 7 一 一 温度 ; 
c, 比 定 容 热 容 ; 
0 一 一 等 体积 过 程 的 燃烧 热 。 
Q@uw 可 由 下 式 得 知 ; 
Q, =- È v. Wa, 
式 中 w 一 组 分 i 的 内 能 。 





图 3-1 均一 体系 的 自燃 


(3-3) 


(3-4) 


$35 
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简单 起 见 ， 设 大 活化 能 一 步 反 应 速率 : 












































pY, pYo, E 
o = a (2) P) (- A) en 
式 中 8B 一 一 反应 频率 ，; 
7 一 一 油 的 质量 分 数 ; 
W, 油 的 摩尔 质量 ; 
Y, 一 氧 气 的 质量 分 数 ; 
W, 氧气 摩尔 质量 ; 
7 一 一 热力 学 温度 ; 
R 一 一 摩尔 气体 常数 。 
控制 方程 可 简化 为 
dY, 
P = vWio (3-6) 
po, x - Qyo (3-7) 
Wt c, 和 Q, 均 为 常数 用 公式 (3-7). 除 以 公式 (3-6) ， 可 得 
e(T-T,) _ (Y: -Y») 
Q, g vW, 59-8) 
式 中 7 一 一 起 始 温度 ; 
7 一 一 起 始 质量 分 数 。 
温度 可 扩展 为 
T - T(1-* ey) (3-9) 
式 中 ”< 一 一 小 参数 。 
利用 Taylor 展开 式 (3-9) ， 可 得 
1 1 T-T " 
TO T, n ^m (1 - ey) (3-10) 
使 得 式 (3-10). 中 的 指数 项 扩展 为 
E E E 
exp (7 5] = ep (- gr Jew (pre ) (3-11) 
由 于 前 面 假设 五 为 大 活化 能 而 e 为 小 参数 ， 所 以 可 设 : 
g= i (3-12) 
由 式 (3-9), XX (3-11) ， 并 结合 式 (3-7) ， 可 得 
9 2E (3-13) 


dt t 
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着 火 延 迟 时 间 可 定义 为 
ART 
2 E op w (sr. | (3-14) 
i TN Ypo PYo,o 
式 中 BB A (3-15) 





IÈ (3-13) 的 初始 条 件 :=0 时 ，y =0。 并 应 用 坐标 | 
FRIE x =e, X (3-13) "EA dx/dt = -1/t;， 其 结 i 
果 x =1 -i/t;。 则 温度 与 着 火 延 迟 时 间 关系 可 得 





(1 : on (3-16) 
其 结果 如 图 3-2 Him, Pro 时 ， 热 扩散 达到 极 
值 开始 燃烧 。 因 为 y 假设 为 单位 量 ， 所 以 这 个 结 
果 只 有 当 e 是 极 小 值 并 且 7 不 超过 7,(1 RT2/E) Tat 
时 才 有 效 。 图 3-2 温度 与 时 间 


3.3 ”连续 流动 控制 体 下 的 组 分 和 温度 方程 


To 














考虑 定 质量 的 定 体积 的 理想 流动 ， 如 图 3-3 所 示 ， 反 应 物 以 质量 变化 速度 六 ， 温 度 
7= 了 机.， 质 量 分 数 不 = 闷 ,进入 容 需 ， 在 容 咒 口 反 应 物 迅速 与 燃烧 物质 融合 ， 这 时 的 流动 
n] BU im VLA 8] o 


rh 
T-Y, BÀ 
Y;-Y, , 


i tiu 





图 3-3 ”连续 流动 控制 体 物质 流动 示意 图 
假设 温度 7 和 浓度 Y, 相互 独立 ， 且 反应 器 处 于 绝热 状态 ， 组 分 方程 "” : 





dY. . 
mi = OYn -Y) + VV, Y ruo, (3-17) 
kal 
温度 方程 : 
dT x - 
mc, dm mc,(T, 一 了 ) + v2, Q,o, (3-18) 


TEXX (3-5) 中 B 的 单位 s“， 表示 反应 时 间 的 倒数 。 反 应 物 在 容器 中 的 停留 时 间 ， 
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=Z (3-19) 
m 
利用 p =m/AV 引入 无 量 纲 参 数 . 
Y, T 
D, - Bt, ; Y AR I = T? 
"IE E koc ME 
' " t, , E " RT,’ 9 " c, WT," rud 
将 上 式 中 的 星 号 去 掉 ， 则 式 (3-17), XX (3-18) 变 为 
T -]1-Y-D,Yexp( - E/T) 
dT 
d; = 1 —- T + QD,Yexp( - E/T) (3-21) 
式 中 D, Damkaohler 常数 ; 





0 一 一 无 量 纲 燃烧 热 ; 

E 一 一 无 量 纲 活 化 能 。 
引入 T«QY-214Q (3-22) 
则 式 (3-21) 可 变 为 





于 1- T+DNCT) (3-23) 


式 中 一 一 非 线性 因子 。 

= (1 +Q - T)exp( - E/T) (3-24) 
设 反 应 器 中 的 反应 "a 即 温度 变化 为 0， 则 稳定 状态 温度 7. 由 式 (3-23) 可 
得 代数 式 : 

1 -T. « D,N(T.) =0 (3-25) 
设 O =4, E=2, 5，10， 其 计算 结果 如 图 3-4 HR, dr E -2, T, 并 非 与 D, 单调 增加 。 
LRE E-10Hf, D5 D, 之 间 有 多 个 D, 结果 存在 ， 这 就 是 所 谓 的 “S” 曲 线 。 点 @ 
和 点 了 是 两 个 拐点 。 若 下 =1， 则 D, 是 一 极 小 值 ， 表 示 容 器 中 没有 燃烧 反应 。 当 D, 超 
过 100 时 (E=10)， 温度 缓慢 增加 ,属于 低温 区 ， 寿 温 度 超过 D, = D,, 时 ， 燃 烧 处 于 不 
稳定 状态 ， 超 过 0 点 时 ， 燃 烧 进 入 高 温 区 ， 处 于 稳定 状态 ， 图 中 的 点 CQ FAA 
恰 是 燃烧 由 低温 区 高 温 区 转变 的 不 稳定 状态 。 

在 曲线 上 端 ， 燃烧 处 于 稳定 状态 ， 寿 减 小 燃烧 时 间 ， 即 D, 数 减少 , E-10 的 曲线 

向 左 移动 ， 温 度 不 断 降低 。 此 时 ， 没 有 足够 的 时 间 进 行 完全 燃烧 ， 若 增加 油 量 ， 油 也 不 
会 发 生 燃 烧 ， 直 至 降 到 0 点 ， 火 焰 将 熄灭 ，7 = 1。 从 Q 点 箭头 到 7 点 箭头 是 由 高 温 区 域 
向 低温 区 域 转变 的 不 稳定 区 域 。 在 了 点 可 能 再 次 着 火 ， 但 随 着 D, 数 逐 渐 减 小 火焰 突然 
熄灭 。 在 @ 点 上 方 和 7 点 下 方 化 学 反应 比较 稳定 ， 而 在 Q 点 和 了 点 之 间 化 学 反应 不 稳 
定 ， 不 能 应 用 稳定 状态 法 求解 化 学 基 元 反应 。 
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4.5- 
4.04 
3.54 
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图 3-4 控制 体 方程 稳定 状态 解 示 意图 








3.4 正 庚 烷 的 着 火 延 迟 时 间 


油 在 高 温 区 迅速 裂变 为 C, 和 C, 碳 氧化 合 物 ， 并 依次 氧化 释放 热能 2 。 在 中 温 区 
着 火 延 迟 时 间 随 着 温度 的 降低 而 减 小 ; 当 温 度 低 于 700K 时 ， 此 时 处 于 低温 区 ， 着 火 延 
述 时间 随 着 温度 的 升 高 而 再 次 减 小 ， 油 被 0, 逐步 氧化 进行 链 支 反 应 。 如 图 3-5 所 示 ， 
正 庚 烷 的 着 火 延迟 时 间 随 着 温度 的 变化 而 变化 〈 其 中 实验 结果 由 Groot 等 人 提供 并 人 允许 
再 次 发 表 ， 压 力 已 =3.05 x 10?Pa) 
































5 1100K 900K 750K 
L 6 步 缩减 机 理 
| @ 试验 | 
B l J 
0.1 
0.8 14 





1000/T/(1/K) 


图 3-5 着 火 延迟 时 间 计 算 与 实验 比较 
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正 庚 烷 的 高 温 氧 化 反应 通过 与 H、0H 和 HO, 根 形 成 n- heptyl 根 并 且 和 裂变 成 C, H, , 
CH, FHIR, 氧化 构成 C1 - C2 化 学 反应 。 低 温 链 支 反 应 由 下 列 基 元 反应 构成 : 
CH, -0,C,H, + HO，( 起 始 反 应 ) 
C,H, + OH 一 C,H + H,0 (起 始 反应 ) 
C;H,, +0,— >C,H,0, (首先 氧化 反应 ) 

C,H,,0,—5 C,H,,0,H (内 部 HH 缩减 反应 ) 
C,Hi0,H+0; 一 C,His0;H (其 次 氧化 反应 ) 
C,H,,0,H—C,H,,0, + OH ( 链 支 反 应 ) 

当 温 度 超过 800K 时 上 述 反 应 机 理 不 能 够 成 立 ， 首 先 氧 化 反应 和 其 次 氧化 反应 以 及 
接 下 来 的 内 部 HH 缩减 反应 控制 着 着 火 延 迟 时 间 与 温度 的 反 向 关系 ， 因 为 随 着 温度 的 升 
高 ， 这 些 道 反应 快 于 正 反 应 ， 因 而 阻止 着 反应 的 进行 ， 并 随 着 温度 的 继续 升 高 将 过 渡 到 
高 温 反 应 机 理 。 

中 间 温 度 的 化 学 反应 可 用 下 列 更 为 简单 的 2 步 缩减 反应 机 理 来 表述 正 庚 烷 着 火 时 的 
速率 常数 











C,H, 420,—H0,C,H,,0 + H,O 

H0,C,H,,0 490,—7CO0, 4 7H,0 
上 述 反应 中 的 第 一 个 反应 表示 油 在 温度 升 高 时 裂变 成 低 碳 氢 化合 物 ， 并 进一步 氧化 成 最 
终 产 物 ， 第 二 个 反应 表示 前 述 的 链 支 反 应 机 理 。 














3.5 讨论 


3.5.1 温度 的 两 个 解 


为 了 算出 温度 多 种 解 存在 的 条 件 ， 需 要 计算 着 火 温 度 T, 和 烽火 温度 Tu。 这 些 点 是 
温度 曲线 上 的 拐点 : 











dD, 
ar (3-26) 
由 式 (3-25) 可 得 
3-27 
"= NO (3-27) 
代入 公式 (3-26) 可 得 
NCT.) sii =0 (3-28) 
代入 
dN(T.) _ 1 
un e eL cT (3-29) 
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可 得 








| (2*0) £0 Ji - 4 * Q)/EQ 
i = 2(1 + Q/E) (3-30) 


车 五 =4(1+0Q)/Q, 平方 根 下 面 的 值 为 0。 如 图 3-4 所 示 (Q4), E=5 的 曲线 上 7 点 
和 0 点 重合 。 若 五 值 较 小 , 7 点 和 0 点 不 存在 ,低温 区 域 直接 向 高 温 区 域 转变 ， 如 E =2 
的 曲线 。 若 : 








E » A(14 Q)/Q (3-31) 
式 (3-30) 存在 两 个 解 。 典 型 的 燃烧 过 程 要 求 活化 能 Eo, KER (3-30) 平方 根 一 次 
展开 : 





1 -4(1* Q/EQ ~1 -2(1 * Q)/EQ 





(14 QVE)" —1- Q/E (3-32) 
可 得 
re 
1 2 
T, =1+0 -HO (3-33) 
进一步 可 表达 为 
d 
T, = Taa (14 z=) 
RT rax 
To = T max (1 -5 ) (3-34) 


从 中 可 看 出 温度 的 增加 量 RT /一 类 似 式 (3-9) 中 的 表述 。 
3.5.2 五 的 两 种 情况 
现在 用 渐进 法 分 析 处 于 稳定 状态 的 上 部 直到 着 火 熄 灭 点 。 设 无 维 温度 为 





T 214Q-sy (3-35) 
式 中 & 已 在 前 面 定 义 , 式 (3-24) 指数 项 中 的 温度 展开 得 
1 1 


— H 1 Ey ] 
“CIO optit +0] 1+0 U+ (3-36) 








T. 
代入 式 (3-25) 得 
-Q + ey + Des (-rrg)er(- cup) =0 (3-37) 
若 e0 上 面 方程 的 第 二 项 消失 ， 设 0 为 整数 量 ， 方 程 的 第 一 项 和 方程 的 第 三 项 平衡 要 
求 D, 常数 足够 大 。 根 据 活 化 能 的 不 同 值 来 讨论 式 (3-37) 。 
1. E 为 单位 量 
XE X. e -1/D, 可 以 得 出 大 D, 常数 的 分 析 。 知 60, 
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y- oem 175] (3-38) 
式 (3-35) 可 得 
T, =1 +Q- few bo] (3-39) 


这 种 结果 符合 图 3-4“S” 曲 线 中 天 =2 的 情况 ， 并 不 适合 =10 的 情形 尤其 无 法 计算 曲 
线 上 的 熄火 点 。 

2. E 为 渐进 大 值 

从 式 (3-37) 中 可 定义 : 





B (ror (3-40) 
AF [HIT E 为 渐进 大 值 。 为 了 保持 式 (3-37) 的 平衡 ， 要 求 : 
D, +Q)? E 
da “Sa la a (3-41) 


为 单位 量 。 从 中 可 知 D, 常数 在 e0 时 将 增加 ， 且 D, œe exp( (1 € Qe). TEX 
(3-40), IÑ (3-41) 代入 式 (3-37) 可 得 

óyexp( - y) = 1 (3-42) 
从 中 y 值 可 确定 。 它 的 解 如 图 3-6 所 示 ， 当 y=1, 6=e Zelt Ze, RIRKA o 
若 6>e 时 ,6 曲线 将 有 两 个 解 ， 曲 线 上 部 对 应 着 图 3-4 中 温度 过 度 部 分 ， 曲 线 下 部 对 应 
着 图 3-4 中 高 温 部 分 。 从 上 面 分 析 可 知 ， 熄 火 点 要 求 大 的 活化 能 而 不 是 大 的 忆 常数。 


5 可 























图 3-6 “S” 曲 线 上 部 的 大 活化 能 渐进 解 


3.5.3 温度 波动 
当 多 种 答案 存在 时 ， 只 有 “S” 曲 线 的 上 枝 和 下 枝 是 稳定 的 ， 中 间 枝 是 不 稳定 的 。 
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回 到 式 (3-23) 引入 稳定 状态 法 的 温度 波动 7 : 











T-T.-«T'(t) (3-43) 
利用 式 (3-23), X (3-25), X (3-27) 得 
dT" ] 
TASA (3-44) 
式 中 : 
dN(7T) dD, 
à=1-D, dT -NCOO dT (3-45) 
则 温度 波动 : 
T'  Teexp( - At) (3-46) 
式 中 7 一 一 起 始 温 度 波动 。 


若 入 >0,T' 正 向 变化 ; 阁 入 <0, 7T' 反 向 变化 。 由 于 和 与 dD,/d7. 成 正比 ， 稳 定 状 
态 解 表明 温度 的 增加 随 着 D, 常数 的 增加 是 稳定 的 。 对 于 “S” 曲线 的 上 下 枝 是 正确 的 ， 
LZ, REMF “S 曲线 的 中 间 不 稳定 区 域 。 





3.6 ”本 章 小 结 








本 章 针 对 柴油 机 着 火 边界 的 确定 ， 根 据 热力 学 理论 ， 推 导 了 正 庚 烷 在 封闭 体系 和 连 
续 流 动 反应 融 下 的 组 分 和 温度 的 控制 方程 。 用 稳定 状态 法 从 1011 种 正 庚 烷 基 元 反应 得 
出 的 6 步 正 庚 烷 缩减 反应 机 理 而 计算 的 着 火 延 迟 时 间 与 试验 进行 了 对 比 ， 同 时 用 稳定 状 
态 法 得 出 了 在 连续 流动 反应 噩 下 三 个 着 火 温 度 边 界 以 及 “S” 曲 线 。 最 后 详细 讨论 了 方 
程 中 的 两 个 重要 参数 以 及 温度 波动 误差 。 得 到 以 下 几 点 结论 : 

1) 通过 对 燃料 特性 的 分 析 ， 正 庚 烷 可 以 作为 柴油 的 模型 燃料 。 

2) 通过 数学 分 析 和 稳定 状态 法 的 应 用 ， 能 够 得 出 在 均一 体系 下 正 庚 烧 的 三 个 着 火 
边界 : 在 封闭 体系 中 ， 中 间 温 度 区 域 中 ， 着 火 延 迟 时 间 是 不 稳定 的 且 有 多 个 解 ; 在 连续 
流动 反应 豆 中 ， 中 间 温 度 的 着 火 边 界 是 不 稳定 的 ， 高 温 区 域 和 低温 区 域 的 边界 是 稳 
定 的 。 

3) 从 6 步 缩减 化 学 反应 机 理 计算 出 的 正 庚 煤 着 火 延迟 时 间 与 试验 结果 基本 吻合 。 
在 均一 体系 下 ， 是 活化 能 决定 着 火 和 熄火 的 边界 而 不 是 Damkohler 常数 。 
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模型 的 研究 、 开 发 和 应 用 正 以 前 所 未 有 的 规模 和 速度 向 前 发 展 ， 最 近 十 余年 来 取得 了 长 
足 的 进展 ， 同 时 也 不 断 充 实 和 加 深 了 计算 燃烧 学 的 内 容 。 目 前 计算 柴油 机 燃烧 有 一 步 法 
和 详细 化 学 反应 机 理 ， 一 步 法 简单 实用 ， 特 别 适合 要 求 较 低 的 工程 使 用 ,但 随 着 日 益 严 
格 的 环保 标准 使 得 工程 要 求 越 来 越 高 ， 一 步 法 已 经 不 能 满足 当今 工程 要 求 ; 若 用 详细 化 
学 反应 机 理 ， 仅 正 庚 烷 (CH). 就 需要 1101 个 基 元 反应 ， 更 不 用 说 计算 更 高 的 碳 值 
了 ， 其 用 CHEMKIN fll KIVA-3V 组 合计 算 的 成 本 非常 大 ， 两 者 的 接口 实现 起 来 非常 困 
XE, H CHEMKIN 计算 是 在 层 流 状态 下 得 到 ， 没 有 迭代 汕 流 运动 方程 ， 无 法 解释 柴油 机 
满 流 燃烧 的 现象 ， 因 此 需要 引进 一 种 介 于 单 步 化 学 反应 和 详细 化 学 反应 之 间 的 基 元 反应 
数目 。 本 章 首先 分 析 了 KIVA-3V 程序 中 的 原 计算 模型 ， 利 用 混合 比分 数 得 到 了 最 大 温 
度 计 算 公 式 ， 为 后 续 修 改 模型 商定 基础 ， 并 针对 其 计算 模型 的 不 足 提 出 了 自己 的 改进 模 
型 ， 最 后 介绍 如 何 将 修改 模型 在 KIVA-3V 源 代 码 中 实现 。 


















































4.1 KIVA 原 模型 的 分 析 


KIVA-3V 软件 中 研究 燃烧 的 流体 动力 学 使 用 一 步 总 的 反应 ， 因 为 一 步 反 应 容易 理解 
且 基 本 能 表述 火焰 的 结构 ，Burke- Shuman 利用 一 步 法 建立 了 平衡 火焰 ， 用 一 步 总 的 化 
学 反应 推导 公式 ， 由 于 其 反应 速率 计算 公式 相同 ， 结 果 可 以 应 用 到 基 元 反应 ， 但 是 其 活 
化 能 没有 实际 的 意义 。 
1. 基本 定义 
在 直 喷 式 柴 油 发 动机 的 汕 流 两 相 流 中 ， 油 流 和 和 氧 流 的 混合 比分 数 可 用 下 式 表示 
Z = m//(m, * m) (4-1) 







































































由 于 油 流 和 氧 流 中 均 包 括 惰性 物质 (如 氮气 ) ， 如 果 油 和 氧气 在 同一 体系 下 ， 且 有 具 
有 相同 扩散 率 ， 则 在 未 燃烧 混合 物 中 ， 纯 净 油 的 质量 比分 数 ; 
Yr. 三 Ys 2 (4-2) 
































纯净 氧气 的 质量 比分 数 : 





Yo， 3 15,541 E Z) (4-3) 
式 中 一 一 在 油 流 中 油 的 质量 比分 数 ; 
Y, ,一 一 在 氧 流 中 氧气 的 质量 比分 数 (在 空气 中 Yo =0. 232)。 
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2. 理想 混合 比分 数 
油 流 和 氧 流 的 基本 反应 方程 : 
vCalH, + vo, 0, = Veo, CO; * ya, oH,0 


式 中 ovp. Von Peon Veo NEFI EMRA, 
设 理想 配 比 质量 比 系数 : 








, 
Vo, Wo, Yo,,u 
? 
Vp Wp Yra st 


RP Wo AARRE; 
A = 


用 下 角 标 u 表示 起 始 未 燃烧 状态 ， 则 : 
Yo, a Yo, m Y, E Ypa 


! m ! 
Vo, Wo, vp Wp 





式 中 Yo, 一 一 氧气 在 起 始 燃 烧 状 态 和 终了 燃烧 状态 之 间 任 意 时 刻 的 质量 比分 数 ; 
区 一 一 油 流 在 起 始 燃 烧 状 态 和 终了 燃烧 状态 之 间 任 意 时 刻 的 质量 比分 数 。 














由 式 (4-5), 3È (4-6) 可 得 
vY, 一 Yo, = VY, E You 
由 式 (4-2), IÈ (4-3) , 5X (4-7) 可 得 
VY, = Yo, + Y, 2 





VY, + Yo; 
对 于 理想 配 比 . vY; = Yo, 
则 得 理想 混合 比分 数 : 
Yo,» 


E mul 
st 
vY,, + Yo,» 





(4-4) 


(4-5) 


(4-6) 


(4-7) 


(4-8) 


(4-9) 


如 果 Z < Z. 称 作 贫 油 ， 燃 烧 后 油 全 部 消耗 完 ， 用 下 和 角 标 b RIRA TEARS, WY., =0 





由 式 (4-8), X (4-9) 得 
Yo = Y,» (1 x z) 


如 果 Z >Z, 称 作 贫 氧 ， 则 70, ,-0, HI (4-8), 5X (4-9) 得 


Z - Z; 
Yu = Yarz 


(4-10) 


(4-11) 


同 理 可 得 Yco, ,Yiwow 在 不 同 状态 下 与 Z，Z, 的 关系 ， 从 图 4-1 可 知 式 (4-4) 中 各 种 反应 


物 和 生成 物 与 混合 比分 数 Z 成 线性 关系 。 
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3. 温度 公式 推导 

(1) 扩散 火焰 结构 

由 于 在 理想 混合 比分 数 表面 温度 最 高 ， 化 学 反应 速度 最 快 ; 同时 ， 在 理想 混合 比分 
数 表面 的 临近 区 域 有 细小 反应 区 ， 在 这 细小 反应 区 里 油 和 氧气 消耗 掉 ， 生 成 物 形 成 。 将 
理想 混合 比分 数 表面 定义 为 空间 函数 : 


























Z(x,t) = Z, (4-12) 
如 图 4-2 所 示 ， 层 流 蜡 烛 火 焰 中 空气 是 由 浮力 作用 而 不 是 由 喷 冉 进入 ; 蜡烛 融化 
成 蜡 油 ， 由 于 毛细 作用 经 油 强 蒸 发 变 成 雾 化 蜡 油 〈 一 种 石油 ) ， 雾 化 旺 油 传递 到 理想 
































混合 比分 数 表面 升温 并 且 热 分 解 以 及 在 语 油 区 内 形成 碳 烟 (soot) ， 碳 烟 粒 子 的 光 颜 
色 是 黄色 。 在 图 4-2 中 ， 在 理想 混合 比分 数 表面 附近 存在 细小 的 蓝 色 火焰 层 ， 是 低温 
发 光 层 ， 主 要 成 分 是 CH 根 和 C2 根 。Kent 和 Wagner (1984) ， 发 现 碳 烟 是 由 于 层 流 
扩散 火焰 在 低 于 1300K 温度 下 产生 的 ， 同时 也 有 力 地 证 明了 在 蜡烛 火焰 区 内 存在 低 
温 发 光 层 。 这 是 典型 的 非 预 混合 燃烧 ， 柴 油 发 动机 的 燃烧 正好 属于 这 一 类 ， 只 是 增加 
了 喷射 速度 。 
















































































黄色 火焰 区 
黑色 火焰 区 区 
空气 
Za 1 
图 4-1 反应 物 和 生成 物 与 混合 比分 数 关系 图 4-2 典型 非 预 混合 层 流 火焰 结构 图 
(2) 温度 与 混合 比分 数 关系 
根据 化 学 反应 过 程 中 : Q,, = Q;,( 放 热 = 吸 热 ) (4-13) 
对 于 油 流 : Qo = emCT, -7,) (4-14) 
对 于 氧 流 : Qi = cm; (T, - T,) (4-15) 
根据 式 (4-1) 和 式 (4-13) ， 可 得 
TIN =T, +Z(T, -7,) (4-16) 
设 油 流 和 和 氧 流 中 的 比 定 压 热 容 c, 相等 ， 则 得 
AWT, ZSZ, 
QY,, 





T.(Z) = 了 (2Z) 55x (4-17) 


p 
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QY,, ; 
T(Z) =T (Z) + ——(1 - Z) (4-18) 
c, Pi Wo, 
最 大 温度 发 生 在 Z = Z. 时 ， 利 用 式 (4-16) , 5X (4-17). 可 得 
Y, 
T(Z) TL) ur -T(L)S ena (1- Z,) (4-19) 
C, Py W C, o, Wo, 


4.2 ”改进 模型 的 建立 


在 柴油 机 的 扩散 燃烧 阶段 ， 着火 滞 燃 期 有 三 部 分 组 成 ， 即 通常 讲 的 “Ss” 曲线 ， 如 
图 4-3 所 示 ， 低 温 阶 段 (I 以 下 , 小 于 800K) 7 了 
和 高 温 阶 段 (Q 以 上 ,7>7,=1100K) 是 比 
较 稳 定 的 ， 中 间 阶 段 (C-Q) 是 不 稳定 的 。 随 
着 最 大 温度 的 升 高 ， 达 到 工 点 ， 开 始 着 火 ， 进 
入 中 间 阶 段 ， 随 着 温度 的 升 高 ， 到 达 Q 点 ， 有 
可 能 熄火 ， 过 了 Q 点 ， 到 了 高 温 阶 段 ， 燃 烧 稳 
定 进行 。 过 了 I 点 ,着 火 延迟 时 间 有 两 个 解 。 
KIVA-3V 的 着 火 用 一 步 总 的 反应 (在 CHEM. f 
子 程序 中 ) ， 油 料 车 用 正 庚 烷 C,H。， 则 CH, 图 4-3 "s" HA 
*110,7CO, +8H,0 缺点 : 不 能 计算 着 火 延迟 时 间 ， 对 汪 燃 期 的 着 火 现 象 不 能 解释 ; 
在 低温 和 高 温 区 ， 温度 计算 方法 单一 ， 故 温度 计算 不 太 准 确 。 所 以 ,为 了 解释 “S” 曲 
线 ， 必 须 用 多 步 化 学 反应 ， 下 面 首先 分 析 正 庚 烷 详细 化 学 反应 机 理 ， 然 后 介绍 准 稳 态 状 
态 法 ， 最 后 利用 准 稳 态 状态 法 得 出 本 书 的 改进 模型 。 


4.2.1 详细 化 学 反应 机 理 


详细 的 化 学 反应 机 理 就 是 反应 物 究 竟 按 什么 途径 ， 经 过 哪些 步骤 ， 才 转化 为 最 终 产 
物 ， 知 道 了 这 些 历程 ， 可 以 找 出 决定 反应 速率 的 关键 所 在 ， 使 主 反 应 按照 我 们 所 希望 的 
方向 进行 ,并 使 副 反 应 以 最 小 的 速率 进行 。 化 学 反应 的 反应 机 理 并 不 是 凭空 想象 出 
来 的 ， 也 不 是 先 有 一 套 设想 再 逐步 验证 的 ， 而 是 要 首先 掌握 足够 的 试验 数据 ， 从 试验 找 
出 反应 速率 与 浓度 的 关系 ， 以 及 判定 在 分 解 过 程 中 是 否 有 自由 基 的 存在 ， 然 后 根据 这 些 
事实 来 考虑 其 历程 ， 而 所 设想 的 历程 必须 经 过 试验 事实 的 检验 。 整 个 温度 范围 可 大 致 划 
分 为 三 个 区 段 ， 即 低温 区 、 中 温 区 和 高 温 区 。 各 区 段 之 间 的 划 界 温度 取决 于 烃 燃 料 的 种 
类 和 环境 压力 。 首 先 需 要 指出 ， 正 庚 烷 分 子 的 氧化 转换 过 程 对 温度 有 强烈 的 依赖 性 ; 在 
不 同 的 温度 范围 内 ， 有 不 同 的 反应 路 径 并 生成 不 同 的 产物 。 
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1. 低温 区 
在 低温 区 ， 起 主要 作用 的 是 代表 正 庚 烷 分 子 的 脱 氨 反 应 。 其 中 最 重要 的 反应 是 
C,H,, + 0, 一 C,H; :+ HO, ° 
CH, + X-— CH, .+XH 
其 中 ，X 表示 中 间 组 分 的 自由 基 。 第 一 个 反应 是 起 始 反 应 ， 即 正 庚 烷 的 首次 加 氧 。 由 
于 它 是 强烈 的 吸 热 反应 ， 它 对 正 庚 烷 基 C;H,, . 的 形成 并 没有 重要 的 贡献 。 一 旦 反应 
系统 产生 出 其 他 自由 基 , 如 OH-, O- 和正. ， 这些 自由 基 的 脱 氨 作用 远 远 超过 氧 
DTF, AP OH 的 作用 最 突出 。 脱 氧 之 后 ， 烷 基 就 能 与 氧 分 子 反 应 而 形成 过 氧 
烷 基 . 











CH, -+ 0, > C;H,00 - 

这 是 低温 氧化 阶段 最 重要 的 反应 ， 其 平衡 常数 强烈 地 依赖 于 温度 。 在 高 温 下 ， 平衡 
向 离 解 转移 ， 标 志 着 从 低温 机 理 到 高 温 机 理 的 转化 。 

过 氧 烷 基 转 变 为 其 同 分 异 构 物 : 

C,;H,,00 -— C,H,,00H 

该 过 程 的 反应 率 取决 于 三 个 因素 : C 一 H 键 断裂 的 性 质 : 伯 碳 原子 键 断裂 或 仲 碳 
原子 键 断 裂 ，@ 过 渡 环 (transition ring). 的 大 小 (原子 数 ); 图 可 获得 的 当量 氢 原 子 数 
目 。 异 构 物 的 二 次 加 氧 : 

- C;H,,OO0H + 0, >- 00C;H,, 00H 

过 氧化 氧 自由 基 . 00C;H ， 会 进一步 异 构 化 并 离 解 为 相对 稳定 的 过 氧化 氧 酮 和 
OH . 。 当 温度 超过 800K 时 ， 过 氧化 氧 酮 离 解 为 几 种 组 分 ， 其 中 至 少 有 两 种 是 自由 基 。 
这 意味 着 ， 只 要 温度 高 至 能 使 过 氧化 氧 酮 发 生 离 解 ， 大 量 自由 基 的 产生 就 会 导致 链 分 支 
反应 迅速 进行 ， 低 温 反应 是 放 热 反应 ， 可 使 系统 的 温度 升 高 数 百 度 ， 因 此 低温 氧化 阶段 
可 称 为 “ 冷 焰 ”燃烧 。 该 阶段 的 主要 功能 有 两 个 : 一 是 通过 放 热 反应 提高 系统 的 温度 ; 
二 是 引起 链 锁 分 支 ， 并 在 较 高 温度 下 发 生 自 由 基 引 发 的 反应 。 

2. 中 温 区 

中 温 反 应 主要 描述 . CH, 00H 自由 基 的 转化 ， 转 化 的 产物 分 别 是 与 其 共 斩 的 烯烃 、 
环 醚 及 p 裂解 的 产物 。B 裂解 是 指 生 成 B 类 自由 基 的 裂解 反应 。 化 学 反应 动力 学 中 将 有 机 
化 合 物 裂解 生成 的 自由 基 分 为 三 类 : (DB 自由 基 : 不 能 由 单 分 子 裂解 过 程 生成 ， 典 型 的 B 
HHAH., OH., O- 和 CH -; @k 自由 基 : 易于 由 包括 (C—C) 或 (C 一 0) 等 
化 学 键 分 裂 的 单 分 子 过 程 所 形成 ， 典 型 的 自由 基 有 n—C,H, - 和 s 一 C,H。* ; @Bh 自由 
基 : 这 一 类 基 在 低温 下 表现 出 B 特性 而 在 高 温 下 表现 为 a 特性。 典型 的 Bu 自由 基 有 
OOH . CHO: , CH,(OH) ' 等 。 另 一 种 说 法 是 ， 在 链 传递 中 参加 夺 和 氢 反 应 的 自由 基 
称 为 B 自由 基 ， 在 链 传递 中 参加 分 解 反应 的 自由 基 称 为 wu 自由 基 。 产 物 是 稳定 的 烯烃 
和 过 氧化 氧 自由 基 : 
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- GH,OOH — C,H, + HO, - 
该 反应 是 反应 系统 出 现 负 温度 系数 (NTC) 现象 的 主要 原因 。 这 是 由 于 低温 区 的 链 
分 支 反 应 被 中 温 区 的 链 传递 反应 所 代替 ， 而 后 者 只 能 维持 却 不 能 增加 具有 强 反 应 性 的 自 
由 基 的 数目 。 产 物 是 环 栈 和 凑 基 : 
- GH,0OOH — C;H,,0 + OH - 
中 温 区 的 第 三 个 反应 组 是 过 氧化 氨 烷 基 的 B AE, JERKE, PAEPAE, (D. 
- GH,OOH — C,H,CHO + C,H, + OH - 

中 温 区 的 反应 主要 有 三 个 特点 : 四 C;H,OOH 自由 基 转 化 成 烯烃 、 环 栈 和 B 裂解 
的 产物 ， 而 不 是 低温 区 的 过 氧化 氢 酮 。@ 反 应 主要 以 链 传递 的 形式 发 生 ， 从 而 使 系统 的 
反应 性 降低 而 导致 NTC 现象 。@) 发 生 了 组 分 H,0, 的 积累 。 

3. 高 温 区 

系统 温度 从 中 温 区 继续 升 高 就 进入 高 温 区 。 系 统 在 经 历 NTC 后 温度 还 能 升 高 ， 这 
需要 一 个 先决 条 件 : 低温 反应 必须 能 释放 出 足够 的 能 量 以 提高 系统 的 温度 。 而 且 ， 要 使 
温度 升 到 足够 高 还 需要 外 部 条 件 ， 即 发 动机 的 压缩 比 足 够 大 ， 足 以 使 燃烧 室内 温度 达到 
高 温 反应 能 够 进行 。 当 温度 达到 约 1000K 时 ， 形 成 稳定 的 烯烃 和 过 氧化 氢 : 

CHis 20, > GH,, + HO, - 

当 温 度 超过 1200K 时 ，B 裂解 反应 (RIO) 的 高 活化 能 势 垒 将 被 击 穿 ， 使 其 成 为 起 

决定 作用 的 链 分 支 反 应 : 




















H:-*0,—0-«-0H-* 
由 于 氧 分 子 参与 该 反应 ， 使 得 稀 混 合 气 在 高 温 区 更 易于 反应 ， 而 浓 混 合 气 则 是 在 低 
温 下 更 快 被 氧化 ， 这 是 由 于 链 分 支 反 应 取决 于 自由 基 浓 度 ， 而 后 者 是 直接 由 燃料 产生 
的 。 高 温 区 的 男 一 重要 反应 是 H,0, 离 解 为 两 个 羟基 。 该 链 分 支 反 应 发 生 在 大 约 1000K 
的 温度 下 ， 其 重要 意义 在 于 它 是 着 火 的 标志 : 
H,O, + M— OH .+ OH*« M 
所 产生 的 羟基 迅速 地 与 燃料 进行 反应 ， 使 系统 温度 紧 随 着 急速 跃升 ， 此 即 着 火 的 发 
生 。 高 温 区 的 反应 特征 可 归纳 为 : 正 庚 烷 基 转 化 的 B 型 自由 基 和 共 斩 烯烃 ; 链 分 文 反应 
主要 有 两 种 模式 ; H,0, RAH 与 0, 的 B 裂解 反应 。 























4.2.2 准 稳 态 近似 法 (QSSA) 














如 果 要 用 详细 化 学 基 元 反应 来 计算 柴油， 在 计算 上 是 不 现实 的 ， 至 少 在 现 有 的 计算 
资源 上 是 不 可 能 的 。 德 国 亚 琛 工业 大 学 的 Peters 教授 首先 提出 了 用 准 稳 态 近似 法 
( Quasi- Steady State Assumption, QSSA) 和 平衡 假设 来 计算 甲烷 火焰 ， 他 利用 在 试验 中 
的 观察 确定 了 几 种 稳 态 物质 ， 经 过 严格 的 数学 计算 得 出 了 4 步 甲 烷 计 算 基 元 反应 ， 为 缩 
减 计算 甲 烧 的 化 学 基 元 反应 提供 了 新 的 思路 。 这 种 方法 至 今 仍 被 认为 是 很 有 效 的 办 法 ， 
至 少 在 工程 应 用 上 非常 有 效 。 
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对 于 中 间 产 物 来 说 ， 准 稳 态 近似 法 可 以 用 许多 不 同形 式 来 表述 。 在 零 维 的 均 相 体系 
中 ， 只 有 时 间 做 度量 , “稳定 状态 ” 指 物质 i 的 消耗 速度 几乎 等 于 它 的 生成 速度 ， 因 此 
它 的 浓度 远 小 于 起 始 物 质 和 最 终生 成 物 ， 由 于 自由 基 等 中 间 产 物 极 活 泌 、 浓 度 低 、 寿 命 
又 短 ， 所 以 可 以 近似 地 认为 在 反应 达到 稳定 状态 后 ， 它 们 的 浓度 基本 上 不 随时 间 而 变 
化 ， 即 








x È vo, =0 (4-20) 
kzi 


式 中 [C;]—— i 的 摩尔 浓度 ; 

/一 一 时 间 ; 

vj 一 一 物质 i 第 上 步 化 学 反应 配 平 系数 ; 

wj 一 一 物质 ;第 大 步 化 学 反应 速度 。 

计算 实践 表明 ， 组 分 浓度 计算 的 误差 是 与 该 组 分 的 生存 时 间 即 “寿命 ” 呈 线 性 关 

系 增加 的 。 因 此 ， 作 为 一 阶 近 似 ， 可 以 把 组 分 的 寿命 作为 一 个 有 效 而 实用 的 稳 态 判别 标 
准 。 为 了 能 够 形成 一 种 自动 简化 机 理 的 算法 ,需要 将 组 分 的 寿命 计算 与 其 敏感 度 分 析 结 
合 起 来 。 这 是 因为 有 些 组 分 虽然 寿命 很 短 但 敏感 度 很 强 ， 从 而 可 能 对 反应 的 名 ved 
影响 ， 故 必须 加 以 保留 ; 反之 ， 也 有 些 组 分 寿命 相当 长 却 并 不 敏感 ， 故 可 作为 稳 态 
理 。 经 过 这 种 双重 标准 的 筛选 ， B i 
分 寿命 即 化 学 时 间 尺 度 的 确定 是 将 系统 分 析 方 法 应 用 于 下 列 线性 微分 方程 组 ， 考 查 其 在 
X - Xo 一 0 时 的 特性 。 








ix Xo) sd c3 (4-21) 
AF, f 是 组 分 的 源 项 ，J AEST f BUE RI EEE, TEILS ATH AK BE AE (HT , 
其 源 项 将 如 何 变化 的 信息 。J 矩阵 主 对 角 线 元 素 WENE s, RERAN i 的 变化 速 
率 ， 其 倒数 即 为 组 分 i 的 特征 时 间 ， 即 寿命 
00; _ C; 
' > (v' kT v; ifs 
根据 上 式 ， 可 将 组 分 的 寿命 理解 为 划 组 分 自 其 产生 至 其 被 消耗 完 所 经 历 的 时 间 ， 组 
分 A 对 组 分 B 的 敏感 度 可 写 为 











= il (4-22) 








al A] d[A] , dr, 
Da B 一 。 4-23 
S7 G(B]^ i dn C d[B] dion 
Or, ! w s vj Ui, 
rm Vgc) Ic ud (4-24) 
J i*j j 
任 一 参数 A 对 组 分 7 的 敏感 度 可 写 为 
&a cy SES. (4-25) 
i & dr c“ 
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式 中 ，A 可 以 是 某 一 组 分 的 浓度 ， 也 可 以 是 温度 或 火焰 速度 等 。 这 样 ， 挑 选 稳 态 组 

分 的 判 据 可 通过 将 组 分 寿命 与 其 敏感 度 相 组 合 而 表示 为 
(LOI), = S,;T; (4-26) 

式 中 ，LOI 意 为 “重要 等 级 ”(Level of importance) ， 上 式 的 物理 意义 是 由 准 稳 态 假 
设计 算得 出 的 燃烧 系统 温度 的 误差 。 显 然 ， 某 组 分 的 LOI 值 越 小 ， 说 明 其 对 计算 结果 的 
影响 越 小 。 当 该 值 小 于 规定 的 标准 ， 则 该 组 分 可 按 稳 态 处 理 。 

由 于 被 选 为 稳 态 的 组 分 将 被 排除 到 机 理 分 析 过 程 之 外 ， 在 质量 、 原 子 和 能 量 平衡 方 
程 中 不 再 考虑 它们 。 如 仅 依靠 寿命 分 析 标 准 ， 可 能 会 有 某 些 具有 较 大 质量 分 数 或 较 大 元 
素质 量 分 数 的 组 分 被 排除 掉 ， 从 而 产生 超过 预计 的 误差 。 为 了 防止 这 种 情况 发 生 ， 须 引 
入 一 个 附加 的 判 据 。 具 体 做 法 是 对 已 被 选 为 稳 态 的 组 分 ， 增 加 一 个 元 素质 量 分 数 最 大 值 
iig KA EC 291 4I : 





























F max ,v. Y, 
Z: ra < Z (4-27) 
2 wx 
J=1 
hY; 
H, = X «X (4-28) 
Yr 


ERF, Zi 是 原子 A 的 最 大 元 素质 量 分 数 ，A 代表 组 分 i 中 所 包含 的 元 素 ,，A =N，0， 
H 和 C; Z 是 对 稳 态 组 分 设 定 的 上 限 值 。H, 是 组 分 i RA BATEDG S HR Eit A ACA E , 
Ah; ERRE FFE, X 是 对 稳 态 组 分 设 定 的 上 限 值 。 

在 应 用 QSSA 进行 机 理 简化 的 具体 计算 过 程 中 ， 有 两 种 实施 方法 。 第 一 种 比较 简 
便 ，LOI 的 计算 与 简化 机 理 产 生 的 这 两 部 分 计算 是 相对 独立 的 。 一 个 子 程序 专门 计算 
LOI， 另 一 子 程序 对 此 信息 连同 相关 的 反应 率 系数 等 化 学 机 理 的 数据 进行 判别 和 评价 ， 
确定 稳 态 组 分 ， 然 后 自动 产生 只 包含 非 稳 态 组 分 的 新 的 简化 机 理 。 在 这 种 方法 中 ，LOI 
的 计算 和 稳 态 组 分 的 选择 都 是 根据 在 整个 计算 周期 内 保持 不 变 的 参数 值 计算 出 来 的 ， 不 
能 够 随 燃 烧 过 程 的 进展 进行 调整 和 修正 ， 因 而 影响 到 计算 的 精度 。 第 二 种 方法 则 是 “在 
线 ” 计 算 ， 实 时 调整 ， 可 称 为 自 适 应 化 学 动力 学 算法 '?1 。 它 可 按照 各 时 刻 物 理 条 件 的 
变化 对 稳 态 成 分 进行 重新 第 选 。 这 意味 着 ， 在 计算 过 程 中 ， 某 种 组 分 可 在 稳 态 和 非 稳 态 
之 间 改变 “ 身 份 ”， 反 应 机 理 也 可 相应 地 发 生 实质 性 的 变化 。 这 样 不 仅 可 以 动态 地 严格 
控制 非 稳 态 组 分 的 数量 ， 还 可 提高 计算 的 精度 。Hardo Barths ^ 利用 准 稳定 状态 法 对 理 
想 柴油 (体积 比 70% C,,H, 413096 C, H,). 进行 了 研究 ， 将 详细 化 学 反应 的 109 种 组 分 
519 个 基 元 反应 中 的 59 种 设 为 稳定 组 分 ， 经 过 代数 迭代 得 到 47 个 化 学 方程 式 ， 这 47 个 
化 学 方程 描述 了 油 的 氧化 、 燃 烧 以 及 NO 和 碳 烟 前 驱 物 PAH 的 生成 ， 将 这 47 个 化 学 方 
程 耦合 在 RIF 小 火焰 模型 上 ,计算 了 着 火 延 迟 、 饶 压 等 参数 ， 并 在 Audi TDI V62. 5 直 喷 
式 柴 油 机 上 进行 试验 ， 得 到 的 红 压 与 试验 基本 完全 吻合 ， 在 转 矩 40 ~ 80N. m 工 况 中 计 
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算得 到 的 NO, 和 碳 烟 比 实 际 偏 小 (3% ~7% ) 。 
4.2.3 改进 的 燃烧 计算 模型 
本 书 计算 柴油 机 的 清流 扩散 燃烧 充分 考虑 “S” 曲 线 的 各 个 部 分 ， 即 低温 区 、 中 

















要 两 个 基本 步 又 : 推导 缩减 反应 机 理 的 第 一 步 就 是 定义 一 个 合适 的 起 始 反 应 机 理 ， 
它 可 看 作 是 从 充分 反应 机 理 里 提取 出 来 ， 它 的 基 元 反应 必须 包括 能 够 反映 整个 化 学 
反应 的 特性 ( 比如 燃烧 速度 ) ， 同 时 小 于 5% 的 误差 ; 第 二 步 就 是 要 确定 稳定 状态 
物质 ， 要 通过 试验 观察 确定 稳定 状态 物质 ， 用 代数 式 代 替 求 解 微分 方程 ， 缩 减 了 计 
算 成 本 。 在 应 用 QSSA 进行 机 理 简 化 时 ， 一 个 关键 问题 是 如 何 确定 判别 稳 态 组 分 的 
标准 。 这 一 标准 必须 既 有 通用 性 又 有 简便 性 ， 以 便 应 用 于 不 同 条 件 下 的 不 同 的 机 
理 。 本 书 的 起 始 反应 机 理 利 用 参考 文献 [147] 中 介绍 的 1101 种 正 庚 烷 的 基 元 反 
应 , 保留 CH, OH, C,H40,, C;H,O,H, C;H,0,H, C;H,0, 六 种 组 分 ， 其 余 
组 分 设 为 稳 态 组 分 ， 正 庚 烷 的 低温 链 支 反应 由 表 4-1 所 示 的 基 元 反应 构成 。 人 参考 文 























反应 机 理 , 但 是 它 没有 充分 考虑 链 引 发 的 两 个 基 元 反应 ， 参 考 文献 [61] 应 用 8 
步 法 计算 低温 区 ， 即 SHELL 计算 模型 ， 尽管 其 反应 步骤 多 , 但 其 链 中 止 反 应 过 多 
导致 其 他 反应 考虑 不 足 ， 标 准 Shell 模型 计算 得 到 的 着 火 延迟 时 间 与 试验 的 误差 约 
H 56.096507, SAXE [133] 试验 得 出 ， 其 次 氧化 反应 中 的 内 部 H 缩减 反应 非 
常 快 ， 所 以 其 次 氧化 反应 保留 一 步 氧 化 反应 ， 同 时 将 链 支 反应 集 总 为 一 步 ， 得 出 
表 4-1 的 6 步 反 应 。 















































表 4-1 正 庚 烷 6 步 反 应 机 理 o -kr'exp( uz) 
反应 k/ (1/s) n E/ ( J/mol) 
C,H,, + 0,—C,H, + HO, (起 始 反应 ) 4. 500 x 10? 0.0 48810. 0 
C,H,, + OH C;H, + 了 DO (起 始 反 应 ) 8.610 x 10? 1.10 1815. 0 
C; Hi + 0,—50C; His0。( 首先 氧化 反应 ) 4. 000 x 10? 0.0 0.0 
C;H4,0,5 C,H,,0,H (内 部 了 HH 缩减 反应 ) 6. 000 x 10"! 0.0 20380. 0 
CrHia0,H+0, 一 CHis04H (其 次 氧化 反应 ) 6. 000 x 10!! 0.0 0.0 
C;H,,0,H5C; H0, + OH. ( 链 支 反应 ) 1. 000 x 10? 0.0 7480. 0 











此 外 ， 是 关于 放 热 率 的 改进 计算 ， 标 准 KIVA-3V 源 代 码 假设 是 燃烧 产物 CO 和 CO, 
之 比 保持 不 变 ， 显 然 不 符合 多 数 实际 情况 ， 因 为 该 比例 应 是 反应 物 之 间 化 学 计量 比 的 函 
数 ， 而 反应 物 之 间 的 化 学 计量 比 是 一 个 动态 数据 ， 在 化 学 反应 过 程 中 不 是 一 个 常数 ， 标 
准 KIVA-3 V 源 代码 反应 是 一 个 总 的 反应 ， 无 法 确定 化 学 反应 过 程 中 的 组 分 变化 ， 改 进 
的 模型 取消 了 这 一 假设 ， 而 按 通用 反应 的 能 量 平衡 关系 来 计算 燃烧 放 热 率 ， 通 用 反应 在 
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温度 7 下 之 放 热 按 下 式 计 算 '®]， 
Np N, 
AH,, = Dv AW + Ahy) 7 2 v; CAHza; + Ah? yi) (4-29) 
i=l i=l 
式 中 Ak y 反应 物 M, TES e ZAE FRA A 
中 温 区 只 考虑 H0,C,H,0 一 种 过 渡 成 分 ， 具 体 结 果 见 表 4-2, 

















表 4-2 正 庚 烷 2 步 反应 机 理 o - kr'exp( 7.) 








RT 
反应 k/ (17s) n E/ (J/mol) 
CHie £20; H0; C; H,,0 + H,O 4. 500 x 10? 0.0 37810. 0 
HO, CHi30 *90,—7CO, +7H,0 8. 610 x 10? 0.0 1815.0 











由 于 高 温 区 处 于 稳 态 燃烧 ， 用 一 步 总 的 化 学 反应 ， 具 体 数 值 见 表 4-3。 


表 4-3” 正 庚 烷 1 步 反应 机 理 w=kT'exp (#7) 


反应 k/(1/s) n E/ ( J/mol) 





C; Hj; € 11057C0; - 8H,0 8. 500 x 10" 0.0 61810. 0 


4.3 KIVA 源 代 码 中 的 实现 


若 实现 计算 上 节 描 述 的 燃烧 模型 ， 需 要 进行 两 步 工作 : 编制 燃烧 子 程序 ， DHR 
烧 子 程序 耦合 在 KIVA-3V 源 代 码 中 ， 与 清流 喷雾 等 子 程序 结合 在 一 起 ， 才 可 计算 本 燃 
烧 模 型 ， 下 面 介绍 上 述 两 步 实现 的 具体 措施 。 

l. 燃烧 子 程 序 结构 

改进 的 燃烧 子 程 序 结 构 如 图 4-4 所 示 ， 在 柴油 机 自燃 阶段 ,低温 区 (温度 
T«850K) 用 正 庚 烷 的 6 步 模型 来 计算 ， 以 解释 柴油 着 火 延 迟 “S” 曲 线 的 下 部 ; 中 
温 区 (850K<T<1100K) 用 正 庚 烷 的 2 步 模型 来 计算 ， 以 解释 “S$” 曲 线 的 中 间 不 
稳定 部 分 ; 高 温 区 (1100K « T) 用 能 表征 火焰 稳定 性 的 1 步 模型 来 计算 ， 以 对 应 计 
算 s 曲线 的 上 部 。 为 了 节省 计算 时 间 ， 对 于 每 一 个 网 格 中 的 温度 进行 判断 ， 符 合 上 述 
哪个 阶段 就 进行 哪个 阶段 的 反应 历程 计算 ， 由 于 每 个 网 格 中 的 温度 不 一 样 ， 采 取 这 样 
的 计算 措施 ， 可 以 避免 了 所 有 网 格 都 进行 相同 计算 ， 这 样 的 措施 不 仅 符合 原 设 计 的 计 
算 要 求 ， 而 且 极 大 地 提高 了 计算 效率 。 同 时 在 程序 中 加 入 实时 计算 监控 措施 ， 每 次 进 
行 完 一 步 化 学 基 元 反应 计算 之 后 ， 输 出 相应 的 放 热 量 、 化 学 反应 速度 、 各 组 分 浓度 等 
相关 信息 ， 以 检查 每 次 运算 的 正常 进行 ， 尤 其 对 于 中 途 计 算 退 出 ， 主 要 原因 是 所 计算 
某 些 参数 值 发 散 ， 其 输出 的 计算 信息 非常 重要 ， 为 不 断 调 整 网 格 以 及 相关 计算 参数 提 
供 了 依据 ， 避 免 在 子 程序 调试 过 程 中 育 目 改变 参数 ， 从 而 丢失 了 计算 的 正确 性 以 及 降 
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图 4-4 ”燃烧 计算 子 程序 结构 区 














2. 燃烧 子 程序 与 KIVA 源 代码 的 关系 

若 将 上 述 的 子 程序 耦合 在 KIVA 源 代码 中 ， 位置 需 放 在 chem. ff 之前， 燃烧 子 程序 与 
主 程序 关系 如 图 4-5 所 示 ， 计 算 的 基础 是 喷雾 能 够 顺利 算 通 ，KIVA B k- e 潮流 计算 模 
型 尽管 有 许多 不 尽 如 人 意 的 地 方 ， 但 能 够 适应 计算 本 发 动机 的 喷 油 情况 ， 如 果 遇 到 燃烧 
子 程序 中 途 退 出 ,需要 检验 和 氏 内 初始 温度 、 包 内 初始 压力 等 相关 数据 ， 具 体内 容 在 
ITAPES 文件 中 。 计 算 的 前 提 是 建立 符合 KIVA-3V 运算 的 网 格 ， 由 于 KIVA-3V 只 能 识别 
正六 面体 形状 的 网 格 ， 需 要 在 运算 前 严格 按照 本 书 第 2 章 介 绍 KIVA-3V 的 布点 方式 来 
布置 六 面体 的 八 个 边界 点 ， 且 在 建立 之 后 需要 不 断 调 整 x、y、z 三 个 方向 的 网 格 层 ， 进 
而 保证 运算 的 正常 进行 。 
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图 4-5 ”燃烧 计算 子 程序 与 KIVA 源 代 码 的 关系 
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44 本 章 小 结 


从 理论 上 人 研究 燃烧 化 学 问题 主要 有 两 种 方法 ， 化 学 平衡 方法 和 化 学 动力 学 方法 。 前 
者 是 假设 燃烧 工 质 近 似 处 于 平衡 状态 下 的 一 种 研究 方法 ， 只 关心 燃烧 结果 ， 不 关心 燃烧 
进程 ; 后 者 则 从 化 学 动力 学 反应 的 实质 出 发 去 研究 问题 ， 关 注 的 是 燃烧 过 程 。 作 为 燃烧 
模型 的 核心 ， 化 学 动力 学 模型 将 是 今后 研究 的 重点 ,一 方面 ， 反 应 机 理 越 详细 ， 则 越 可 
以 在 宽 的 范围 内 模拟 燃烧 ， 男 一 方面 ， 由 于 内 燃 机 生 内 消 流 燃烧 三 维 数值 求解 中 ， 化 学 
动力 学 是 最 耗费 机 时 的 工作 ， 求 解 化 学 方程 比 求解 流动 方程 要 高 一 个 数量 级 ， 所 以 选择 
机 理 要 综合 考虑 这 两 方面 的 因素 。 对 于 柴油 机 ， 需 要 在 正 庚 烷 氧化 详细 机 理 的 基础 上 继 
续 探 索 动 力学 机 理 ， 同 时 又 要 发 展 既 能 “ 抓 住 ”其 着 火 基本 特征 又 不 太 复 杂 的 简化 模 
型 ， 以 便 能 直接 纳入 多 维 模 型 ， 在 这 一 点 上 ， 发展 集 总 模型 是 工程 界 最 欢迎 的 。 本 章 对 
原 有 KIVA-3V 计算 动力 学 模型 进行 了 分 析 ， 提 出 了 改进 的 燃烧 模型 ,得 到 以 下 几 点 
结论 : 

(1) 标准 KIVA-3V 源 代 码 计算 燃烧 能 够 满足 较 低 的 工程 需要 ,但 其 活化 能 没有 实 
际 的 意义 ， 不 能 解释 柴油 机 扩散 燃烧 的 “S$” 曲 线 ， 难 以 保证 日 益 严格 的 燃烧 计算 要 
求 。 标 准 KIVA-3V 源 代 码 研究 燃烧 使 用 一 步 总 的 反应 ， 一 步 反 应 容易 理解 且 基 本 能 
述 火 焰 的 结构 ，Burke-Shuman 利用 一 步 法 建立 了 平衡 火焰 ， 用 一 步 总 的 化 学 反应 推导 
公式 ， 由 于 其 反应 速率 计算 公式 相同 ， 结 果 可 以 应 用 到 基 元 反应 ， 燃 烧 最 大 温度 主要 由 
初始 温度 和 油气 混合 程度 决定 。 

(2) 改进 燃烧 模型 能 够 提高 计算 的 准确 性 ， 能 够 解释 柴油 机 扩散 燃烧 的 “S” 曲 
线 ， 计 算 正 确 性 与 计算 成 本 的 比值 得 到 明显 提高 。 改 进 燃 烧 模 型 是 应 用 准 稳定 近似 法 从 
详细 化 学 反应 机 理 中 得 来 的 ， 准 稳定 近似 法 是 根据 在 燃烧 的 快速 化 学 反应 过 程 中 ， 许 多 
化 学 组 分 和 基 元 反应 处 于 稳 态 或 部 分 平衡 ， 若 一 种 组 分 假设 处 于 稳 态 ， 计 算 反 应 速度 和 
温度 的 微分 方程 将 由 代数 方程 代替 ， 因 此 降低 了 计算 成 本 。 在 柴油 机 自燃 阶段 ， 用 正 庚 
烷 的 6 步 模 型 计算 柴油 着 火 延 迟 “S” 曲线 的 下 部 (温度 7<800K)， 对 于 “S” 曲线 的 
中 间 不 稳定 部 分 (800K <T < 1100K) JH 2 步 模型 来 计算 ; 对 于 “S” 曲 线 的 上 部 
(1100K 友 7) ， 用 能 表征 火焰 稳定 性 的 1 步 模型 来 计算 。 
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柴油 机 的 有 害 排 放 物 很 多 ， 碳 烟 排放 就 是 典型 的 一 种 。 一 致 认为 : 碳 烟 是 燃油 分 子 
在 高 温 、 缺 氧 和 高 压 下 裂解 生成 的 ， 迄 今 提 出 的 模型 大 体 上 可 分 为 三 类 ， 即 经 验 模型 、 
半 经 验 模型 和 详细 模型 。 经 验 模型 从 表面 现象 出 发 ， 针 对 碳 烟 形成 过 程 的 主要 环节 ， 如 
生成 、 凝 结 和 氧化 ， 根 据 试 验 观 测 结 果 ， 提 出 一 些 简 单 的 经 验 关 系 式 ; 半 经 验 模型 则 是 
在 一 定 程 度 上 描述 碳 烟 生 成 的 物理 与 化 学 机 理 ， 但 对 这 些 机 理 做 了 很 大 的 简化 ， 用 为 数 
不 多 的 组 分 和 化 学 反应 代替 详细 的 反应 机 理 ; 详细 模型 不 仅 是 指 流 场 的 多 维 CFD 计算 ， 
更 主要 的 是 指 用 详细 的 反应 动力 学 机 理 描述 污染 物 形 成 的 过 程 ， 从 碳 烟 生成 的 实际 过 程 
出 发 ， 分 别 从 气相 反应 动力 学 和 固体 颗粒 动力 学 两 方面 尽量 实现 接近 于 真实 的 数值 模 
拟 ， 其 中 的 气相 过 程 采 用 详细 的 反应 机 理 。 众 所 周知 ， 数 值 模型 的 精确 度 和 预测 能 力 总 
是 与 计算 机 资源 和 计算 成 本 成 正比 的 ， 因 而 ， 这 三 类 模型 各 有 其 长 处 和 不 足 ， 详 细 模 型 
在 真实 性 和 可 靠 性 方面 优势 突出 ， 但 过 于 复杂 ， 计 算 量 大 。 在 当前 的 计算 机 资源 条 件 
下 ， 一 般 只 能 应 用 于 零 维 或 准 维 模型 。 对 于 基于 CFD 的 多 维 模型 而 言 ， 与 其 相 斐 合 的 
燃烧 计算 目前 还 主要 求助 于 简化 的 动力 学 模型 。 但 是 要 想 满足 日 益 严格 的 工程 要 求 ， 又 
需要 对 过 于 简化 的 模型 加 以 改进 ， 同 时 在 计算 上 需要 吸收 最 近 的 研究 成 果 ， 本 章 将 首先 
介绍 KIVA 源 代 码 碳 烟 模型 ， 并 在 KIVA-3V 原 模 型 基础 上 提出 碳 烟 改进 计算 模型 ， 最 后 
讲述 如 何在 KIVA-3V 中 实现 。 


























5.1 KIVA 源 代码 碳 烟 模型 的 分 析 


KIVA 源 代码 碳 烟 计算 模型 是 建立 在 Surovikin- Nagle 模型 基础 上 ， 即 碳 烟 的 生成 利 
用 Surovikin 模型 ， 碳 烟 的 氧化 用 Nagle 模型 ， 构 成 简单 实用 的 计算 模型 ， 下 面 对 其 进行 
分 析 研 究 ， 以 为 下 一 步 修 改 碳 烟 模型 奠定 基础 。 
1. Surovikin 碳 烟 生 成 模型 
碳 烟 是 气 包 内 燃油 分 子 在 高 温 、 缺 氧 和 高 压 下 裂解 生成 的 ， 但 是 碳 烟 一 旦 生成 就 与 
氧 发 生化 学 反应 。 在 Surovikin BOBO 99 中 ， 燃 油分 子 高 温 裂解 后 ， 先 产生 多 环 芬 芳 
烃 类 碳 所 化合物 的 活性 分 子 ， 碳 烟 微 粒 从 活性 分 子 中 形 核 ， 接 着 与 油分 子 和 活性 分 子 发 
生 碰 撞 后 长 大 。 活 性 分 子 数量 变化 按 下 式 计 算 : 
dN, 
dt 
式 中 ,右边 第 1 项 是 燃油 高 温 分 解 产 生 的 活性 分 子 数 ，N, = Nj/A,exp( - E/RT) ;. 第 2 项 表示 
其 他 分 支 反 应 的 影响 ; 第 3 项 和 第 4 项 代表 由 于 碰撞 导致 的 活性 分 子 数量 和 碳 烟 微粒 数量 的 



























































= N, E FN, n GN: m KN,N, (5-1) 
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减少 ;， N 和 N, 分 别 是 油分 子 和 碳 烟 微 粒 数 量 ; 指 前 因子 4. = 105; 活化 能 局 -485kJ/mol, 
系数 下 =2 x10; 无 量 纲 的 G, AK, 从 碰撞 理论 获得 ;RR 为 摩尔 气体 常数 ; 7 为 温度 ，K。 W 
性 分 子 与 油分 子 碰撞 并 且 长 大 。 假 设 当 活 性 分 子 直径 达到 临界 值 (12.5 x10 em) 时 ， 它 们 
就 转化 成 碳 烟 微粒 。Surovikin 的 假想 活性 分 子 生 成 速率 计算 公式 : 

daN, _ 

dt 
式 中 Ni 一 一 假想 活性 分 子 数 。 

碳 烟 生成 后 期 活性 分 子 的 生长 率 v(cm/s); 诱导 期 的 生长 率 v (cm 7s) ; v 5j v, 
不 同 ， 两 个 生长 率 的 比值 可 表示 为 v/v, = exp( 7t) 。 碳 烟 微粒 生成 速率 计算 如 下 : 
dN v. dN, 





N, 十 F Nga B G Nia n K,N&aN, (5-2) 








pol : - 
dt g Vind dt & 39 
活性 分 子 的 质量 变化 率 (g/s) 按 下 面 的 等 式 计 算 为 
dM, 2 
dt. = Mis + Mig ia My, B M incepi (5-4) 
dM 
a zz mono N, (5-5) 
Mexr = m;ncZ, gexp( — E,/RT) N Ng (5-6) 
Mr- = MK, NaNe (5-7) 


AP 放 ,, 一 一 由 于 高 温 裂 解 而 产生 活性 分 子 的 质量 生成 速率 (g/s); 
M, 4 一 一 由 于 与 油分 子 碰撞 而 产生 活性 分 子 的 质量 生成 速率 (g/s); 
Mp ,一 一 由 于 与 碳 烟 微粒 碰撞 导致 的 活性 分 子 质量 减少 率 (g/s); 
,一 一 由 于 碳 烟 微粒 形 核 而 导致 的 活性 分 子 数量 减少 率 (g/s); 
me 一 一 油分 子 中 碳 原子 质量 (g); 
碳 原子 数 ; 
mw 一 一 活性 分 子 的 质量 (g); 
Zi 一 一 油分 子 和 活性 分 子 之 间 的 碰撞 率 ， 
E, =125kJ/mol, 
碳 烟 质量 变化 率 (g/s) 由 3 个 部 分 组 成 ， 按 下 式 计算 : 




















nc 





dM, d ; . f 
a = a M,N, ) = M incepi + My, 十 M,, (5 -8 ) 
y dN ict 
M, cept = d T ( m, ) cR (5 -9 ) 
E, 
M,, z m,N,N.Z, ,exp( m RT (5-10) 


式 中 也 ,一 一 碳 烟 形 核 的 质量 生成 速率 (g/s) ; 
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Mi _, 一 一 碳 烟 微粒 与 活性 分 子 碰撞 导致 的 碳 烟 微粒 的 质量 生成 速率 (g/s); 
有 ,一 一 由 于 与 油分 子 碰撞 导致 的 碳 烟 微粒 的 质量 生成 速率 (g/s) ; 
(m,)a 一 一 从 活性 分 子 中 初生 的 碳 烟 微粒 质量 (g) ; 
Z，, 一 一 碳 烟 微粒 和 油分 子 的 碰撞 率 ;， E, 225kJ/mol, 
碳 烟 微粒 的 总 表面 积 4,(cm?) 和 体积 分 数 广 (% ) 表达 式 为 














A, = N aD? us (5-11) 
， 一 T 一 E 
S p p pD, 
M 
rà x = > DN (5-12) 


式 中 “也 一 一 碳 烟 微粒 直径 (em) ; 
NN 一 一 碳 烟 微粒 数 ，; 
/一 一 密度 (g/cm); 
以 一 一 碳 烟 微粒 质量 (g) 。 
2. Nagle 碳 烟 氧化 模型 
在 Nagle 的 碳 烟 氧化 模型 中 ， 氧 化 反应 速率 与 温度 、 氧 浓度 、 氧 化 时 间 和 碳 烟 微 粒 
的 表面 积 有 关 。Nagle 将 碳 的 表面 分 成 两 种 类 型 '* ,A 区 和 B 区 。A 区 是 未 被 表面 氧化 
物 遮 住 的 多 反应 区 ， 氧 化 速率 与 暴露 面积 有 关 ; 而 B 区 是 有 和 氧化 物 遮 蔽 的 不 良 反应 区 ， 
其 反应 速度 与 氧 的 分 压 Py (MPa) 成 比例 ，A 区 与 B 区 的 热 交 换 按 比例 常数 (I). 进 
行 。Nagle 模型 矶 烟 氧 化 的 化 学 反应 式 如 下 : 











k 

A + 0, ——2CO (5-13) 
kg 

B + 0, —2C0 (5-14) 
kr 

A— B (5-15) 


式 中 ka, ky. kQIETRIDHUMPIJIBONSERXR, IÆ 5-1, 
表面 氧化 速率 W [g/(s*cm)] 由 式 (5-16) 给 出 : 


kp 
W = 12 ADe Z 5-16 
p 了 Wd + kyp (1 x) | ( ) 





IP, x 2pg/ (Po t e ky) ， 表 示 A 区 所 占 表面 积 的 比例 。 
碳 烟 质量 氧化 速率 (g/s): 
Mso = AsW (5-17) 
式 中 4 一 一 碳 烟 微粒 总 的 表面 积 (em ) 。 
表 5-1 Nage 氧化 模型 反应 率 系数 


ka 20exp ( —15100/T) kr 1.51 x I? exp ( —48800/T) 
kp 4.46 x 10 ? exp ( -7640/T) k, 21.3exp (2600/T) 
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5.2 ”改进 模型 的 建立 


KIVA 源 代码 中 的 碳 烟 计算 模型 是 简单 的 两 步 模型 ， 没有 考虑 温度 和 组 分 变化 对 碳 
烟 生成 的 影响 。 近 年 来 有 很 多 成 果 '”-” ， 证 实 其 计算 的 简单 化 ， 如 参考 文献 [88] 从 
计算 碳 烟 前 驱 物 一 一 多 环 芳 香 烃 (PAH) AF, 分 析 了 PAH 的 具体 形成 过 程 ， 得 到 了 
PAH 在 生成 过 程 的 浓度 变化 。 尽 管 如 此 ， 碳 烟 的 生成 和 氧化 机 理 目前 还 未 完全 清楚 。 
总 体 上 讲 ， 碳 烟 的 详细 动力 学 模型 由 两 大 部 分 组 成 ， 即 气相 化 学 动力 学 和 颗粒 动力 学 
(包括 颗粒 表面 反应 和 碰撞 等 物理 过 程 ) ， 本 书 改进 模型 分 为 : OPAH 的 计算 ; OWA 
的 计算 。 其 总 体 结构 和 计算 流程 如 图 5-1 所 示 。 

































































图 5-1 碳 烟 改进 模型 结构 图 


1. PAH 的 计算 

对 碳 烟 的 前 驱 物 PAH 采用 “骨架 ”反应 机 理 ， 根 据 最 近 参 考 文献 [91-102] 将 
其 中 起 主要 作用 的 物质 (CH, MCH) 作为 反应 的 基础 ， 形 成 第 一 个 茶 环 ， 通 过 “ 脱 
AIMER” PLEER PAH 的 代表 性 组 分 C,,H,, CH, 氧化 反应 的 产物 不 是 CO,， 而 是 
CO 和 HC 的 基 团 。PAH 模型 的 计算 修改 了 Frenklach- Mauss 模型 5-'o%] ， 由 燃料 热 解 、 
第 一 个 茶 环 形成 、 环 化 反应 、 氧 化 反应 组 成 ， 其 计算 单位 : Eb (s), EX (em), FK 
X (K), EE/K (mol), 

(1) 燃料 热 解 

碳 氧 燃料 在 高 温 下 首先 发 生 热 解 ， 生 成 多 种 小 分 子 中 间 基 团 ， 如 CH, CH, 
C,H, 和 C,H, 等 。 本 书 以 正 庚 烷 作为 柴油 的 计算 模型 ， 其 计算 燃料 热 解 方程 式 : 
燃料 热 解 : 2C,H, +80, = CH, + C,H, + C,H, + C,H, + 10H,0 + 3C0, 
计算 反应 速率 : k = 0.8 x 10'exp( - 11000/RT) 
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(2) 第 一 个 葵 环 的 形成 
在 燃料 热 解 基础 上 ， 通 过 乙 鼎 (C,H,) 和 CH, 的 环 化 反应 形成 第 一 个 芳香 环 ， 即 
葵 和 葵 基 ， 其 具体 方程 式 : 





C,H, + C,H, - H = CH, 

计算 反应 速率 . k = 1.2 x 10? exp( - 12000/RT) 

(3) 环 化 反应 

初始 的 单个 茶 环 一 旦 形成 之 后 ， 则 会 通过 所 谓 HACA 机 理 促使 芳香 烃 分 子 的 形成 。 
HACA (H-Abstraction, C,H,—Addition) WE XET MAS E fige Wie BT mm Jn b: Z de 
4f, TERA "RUN" BLER, [HIR BET TE EARILT F-M 详细 模型 ， 采 用 参 
考 文献 [110] 中 试验 结果 ， 采 用 蔡 (CoH, 或 简 记 为 A, XP ARENA) 
作为 PAH 成 核 过 程 中 的 代表 性 组 分 其 化 学 反应 如 下 : 





MEUM : (E) C,H, - H = CH, 

其 计算 反应 速率 : k = 2.51 x 10" exp( - 12600/RT) 
HAEE DE : Cn zd) 2C,H, + C,H, = CoH; + 4HC 

其 计算 反应 速率 : k = 6.3 x 108exp(- 25100/RT) 


(4) PAH 的 生长 、 快 速 聚合 和 氧化 

É PAH 生长 的 初期 ， 它 主要 呈 平 面 结 构 。 由 于 某 些 务 香 烃 组 分 特别 稳定 ， 其 逆反 
应 很 难 发 生 ， 所 以 这 些 环 烃 分 子 会 迅速 累积 而 长 大 。 当 然 这 一 生长 过 程 不 会 是 无 限制 
的 ， 因 为 与 此 同时 ， 男 一 相反 的 过 程 ， 即 环 烃 的 氧化 也 在 进行 ， 从 而 使 PAH 的 生长 受 
到 抑制 ， 当 PAH 长 大 到 超过 4 环 之 后 ， 它 的 继续 生长 是 依靠 所 谓 “ 线 性 堆 聚 ”方式 
(linear lumping technique) ， 其 原理 仍然 是 基于 HACA。 然 而 ， 由 于 有 涉及 OH 和 0 活性 
基 的 化 学 反应 以 及 生成 PAH 的 某 些 逆反 应 的 存在 ， 于 是 在 PAH 的 形成 与 消耗 两 个 过 程 
之 间 达 到 了 某 种 准 “ 平 衡 ” 。 为 了 抑制 PAH 的 生长 过 程 并 考虑 到 稀薄 燃烧 即 富 氧 状态 ， 
在 PAH 的 线性 堆 聚 过 程 中 ， 必 须 引 入 由 OH 和 0, 引起 的 氧化 反应 。 由 于 OH 基 的 活化 
能 只 有 氧气 活化 能 的 2/3 ， 所 以 OH 是 比 氧气 更 有 效 的 氧化 剂 。PAH 氧化 反应 的 产物 不 














是 CO,， 而 是 CO 和 HC 的 基 团 ， 其 具体 化 学 方程 式 : 

氧化 反应 : CioHs + 0, = 2CO + 8HC 

计算 反应 速率 : k = 3.43 x 10" exp( - 18400/RT) 
2. 碳 烟 的 计算 


本 书 计算 碳 烟 源 项 的 生成 包括 四 部 分 : 碳 烟 的 起 始 、 碳 烟 的 生长 、 碳 烟 的 氧化 、 碳 
烟 的 聚合 。 

(1) 碳 烟 的 起 始 

碳 烟 的 起 始 过 程 不 仪 与 烃 燃 料 的 热 解 有 关 ， 而 且 也 有 与 其 特定 的 前 驱 物 相关 的 化 
学 过 程 。 试 验 表明 ”火焰 中 与 碳 粒 相关 的 中 间 组 分 主要 有 PAH RUE HAE, 
PAH 和 眼 类 烃 对 碳 烟 粒子 的 成 核 起 着 同等 重要 的 作用 ， 并 采用 这 两 类 烃 中 最 简单 者 : 
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蔡 (CioHs， 或 简 记 为 A,， 表 示 含 两 个 茶 环 的 芳香 烃 ) 和 C,H,， 作 为 碳 粒 成 核 过程 中 
的 代表 性 组 分 。 这 样 就 可 写 出 下 列 两 个 反应 式 : 
C,H, — 10C,, +4H, CE — 4C, +H, 
其 反应 率 常数 为 : ks = 大 am 21.0 x10'exp ( —5000/RT) ,. 3X Wi Bl SW HER T 
大 量 的 中 间 组 分 及 反应 细节 ， 可 大 大 节省 计算 时 间 ， 而 且 还 提供 了 一 条 确定 碳 粒 初始 质 
量 和 表面 积 的 简捷 途径 ， 以 便于 后 续 的 表面 生长 和 粒子 初始 数 密度 的 计算 。 基 于 这 两 个 
反应 ,很 容易 得 出 碳 烟 成 核 率 的 计算 式 : 
ww = 10k, [A,] + Ak, [ C,H, ] (5-18) 











(2) 碳 烟 的 生长 
碳 烟 的 生长 模型 是 在 Frenklach 模型 的 基础 上 修改 而 得 出 的 ， 表 面 生 长 反应 对 碳 粒 
质量 变化 率 的 贡献 为 





ot 
Wsc = ka Pem (a N A ) (5-19) 
A 





RP :一 反应 的 正 向 反应 率 系数 ; 

Pu — LAM 
位 阻 因子 ， 代 表 碳 粒 可 用 于 进行 表面 生长 反应 的 表面 积 所 占 总 表面 积 的 比例 ; 
4 单位 容积 中 全 部 碳 粒 的 总 表面 积 。 





a 


a = Y [un (208 


x 和 x 分别 是 C,H 和 C5 的 数 密度 ， 它 们 之 间 的 关系 为 
Xia EXoal karl H] + kol OH] x kapl Hs] + &5,[ HO] + 
koil H] + kj, C,H,])™ 
式 中 ,ki(i=1，…,4) 是 各 反应 率 系 数 ， 下 标 f 和 b 分别 表 示 正 反应 和 逆反 应 。 
(3) 碳 烟 的 氧化 
碳 烟 的 氧化 作用 仍然 采用 了 著名 的 Nagle 模型 ，OH 的 氧化 作用 其 反应 率 可 写 为 


3non ( 8RT J^ 
m Na ‘mMon 


式 中 ong FI Mow 分 别 是 OH 基 的 数 密度 和 相对 分 子 质量 ;row 是 OH JE 5 BORED AS E 
撞 效 率 ， 取 值 为 0. 13。 

(4) 碳 烟 的 聚合 

碳 烟 的 相互 碰撞 可 借助 分 子 动力 论 中 著名 的 Smoluchowski 方程 来 描述 。 为 简单 起 
见 ， 假 定 碳 粒 尺 寸 均 一 ， 于 是 碳 烟 凝结 所 引起 的 数 密度 IN 的 变化 率 可 表示 为 


Oco = S fN" (5-23) 





-4.57 ) «1] (5-20) 


(5-21) 


(5-22) 








CoH = 
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WP, fy 和 WN 分 别 是 碳 烟 的 体积 分 数 和 数 密度 。 反 应 率 系 数 按 下 式 计算 : 





E 5 3 1/6 6k, T 1/2 
ks - m (2) " ) ce, (5-24) 
式 中 ky 是 玻 耳 效 曼 常量 (1.38 x107?J/K) ; G 是 量 级 为 2 的 系数 (对 球形 颗粒 ); 常 


数 G, 26.55, 
3. 碳 烟 的 计算 方法 
用 数理 统计 方法 计算 碳 烟 分 布 : 
M, = 2,UN, r = 0,1…. (5-25) 


式 中 N 一 一 粒子 i 数 浓度 ; 








AP mi 一 一 最 小 单元 粒子 质量 。 














M, = YN, =No (5-26) 
式 中 M,— d PECTORE. i 
体积 分 数 : 
M, = $ in, zf -= (5-27) 
式 中 p KIRE, W 1800kg/m , 
源 项 M, :M, = M, p +M, y +M, y tM, oon (5-28) 
xb M, REA; 
M, — HR AE 
M, ,一 一 碳 烟 的 氧化 ; 
J 一 一 砚 烟 的 聚合 。 
碳 粒 的 起 始 认为 由 两 个 PAH 分 子 聚 合 而 成 ， 粒 子 聚合 由 Smoluchowski ' s 方程 : 
Wy BNN) - È BNN) (5-29) 


频率 因子 B，; 


Brk, T 
Bij = €jj 5 (r; F p (5-30) 
Mij 














AP kp Boitzmann 常数 ; 
Mij 减少 的 质量 ; 
r; 粒子 i 半径 ; 
8; 一 一 分 子 力 系 数 。 


Smoluchowiski 方程 可 写 为 
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. 1 i-l : 
N; = 22 (B, INT ;) (5-31) 
j=1 


式 (5-31) RA i: 
Ma = FÈ MU SD EN] (5-32) 


j=1 


X (5-31) 代入 中 3 m/p, =i- m,/p, 得 





MER CIC 
&,-c(re) aT (5-33) 
3 1/6 6k.T 1/2 
T ZU UE - 
式 中 “也 一 一 粒子 ;体积 ; 
m 一 一 粒子 i 质量; 
£j; =2.2。 
平均 粒子 直径 . 
3 1/3 
d, cL Jar (5-35) 


Tao 等 的 试验 "是 以 重型 直 喷 式 柴 油 机 的 常规 喷射 条 件 为 基础 ， 在 Sandia 国家 试 
验 室 的 光学 发 动机 上 ， 利 用 相似 的 试验 研究 的 操作 条 件 去 重 现 这 个 试验 。 比 DECH 
预计 柴油 机 概念 模型 在 许多 方面 都 将 得 到 强化 ， 特 别 是 在 液体 喷雾 渗透 、 人 燃料 蒸气 渗 
透 、 火 焰 结 构 和 碳 烟 浓 度 分 布 之 间 的 空间 相关 性 上 。Tao 等 通过 观察 可 知 ， 当 较 大 的 碳 
烟 颗粒 位 于 下 游人 燃料 丰富 的 涡流 头 部 区 域 时 ， 有 一 层 薄 薄 的 较 大 的 碳 烟 颗 粒 集中 位 于 火 
焰 外 部 表面 的 相当 低 质量 的 区 域 。 当 新 形成 的 颗粒 从 火焰 内 部 向 外 流动 到 火焰 羽 的 高 温 
表面 时 ， 产 生 了 表面 生成 与 表面 氧化 的 竞争 ， 从 而 形成 了 这 层 薄 薄 的 碳 烟 颗粒 。 在 迷 油 
机 碳 烟 的 生成 和 氧化 过 程 中 的 有 关 碳 烟 数 量 的 细节 〈 例 如 ， 颗 粒 大 小 ， 密 度 ， 形 成 前 的 
物质 和 乙 抉 浓度 等 ) 和 反应 速度 (例如 碳 烟 的 形成 ,颗粒 的 凝固 ， 表面 生 成 和 氧化 ) 
这 两 个 方面 提供 了 宝贵 的 依据 。 














5.3 KIVA 源 代 码 中 的 实现 





若 实现 计算 上 节 描述 的 碳 烟 模型 ， 需 要 进行 两 步 工 作 ， OD 编制 碳 烟 子 程序 ， 加 将 碳 
烟 子 程序 替代 KIVA 源 代码 中 碳 烟 子 程序 。 将 改进 的 碳 烟 子 程序 与 KIVA-3V iiie f 
序 、 燃 烧 子 程序 等 结合 在 一 起 , 方 可 计算 本 碳 烟 模 型 。 

1. 碳 烟 子 程序 结构 

将 改进 的 碳 烟 模 型 编制 成 一 个 子 程序 ， 其 包括 两 部 分 ， 一 部 分 计算 碳 烟 的 前 驱 物 
PAH; 另 一 部 分 计算 碳 烟 颗粒 的 起 始 、 生 长 、 氧 化 和 聚合 ， 每 一 次 燃烧 开始 ， 便 开始 执 
行 此 子 程序 ， 其 结构 如 图 5-2 所 示 ， 在 编制 程序 时 对 每 个 网 格 考虑 温度 和 过 量 空气 系数 
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对 碳 烟 生成 的 影响 ， 即 在 温度 了 > 15300K， 过 量 空气 系数 o «0.6 才能 产生 碳 烟 ， 因 此 提 
高 了 计算 效率 ， 并 对 每 一 次 计算 循环 均 输 出 碳 烟 颗 粒 的 瞬时 值 ， 有 利于 检查 碳 烟 颗粒 的 
生成 曲线 。 由 于 在 计算 表面 反应 率 时 , 已经 要 用 到 碳 粒 直径 d,， 因 此 在 实际 计算 中 ， 须 
先 假定 一 个 心 ， 待 经 过 一 个 时 间 步 的 计算 后 ， 按 式 (5-35) 解 出 d, 后 再 更 新 之 。 随 着 
计算 的 推进 ， 最 后 ds 可 收敛 到 正确 值 。 同 时 ， 在 编制 碳 烟 子 程序 时 ， 增 加 程序 自 检查 
与 输出 程序 ， 实 现 程 序 的 实时 监控 ， 以 避免 因 某 些 计算 变量 发 散 ， 程 序 中 止 而 找 不 到 原 

















因 ， 进 而 提高 调试 子 程序 的 效率 。 







征 内 每 个 网 格 判 断 
T»1500K, $<0.6 


































结束 子 程序 


图 5-2 碳 烟 子 程序 结构 图 


输出 碳 烟 
粒子 值 


2. 碳 烟 子 程序 与 KIVA 源 代码 的 关系 

若 将 上 述 的 子 程序 耦合 在 标准 KIVA-3V 源 代码 中 , 位置 需 放 在 燃烧 子 程序 之 后 ， 
碳 烟 子 程序 与 KIVA 源 代码 主 程序 关系 如 图 5-3 Bros, 计算 的 基础 是 喷雾 和 燃烧 能 够 顺 
利 算 通 ， 在 实际 计算 中 ， 由 于 燃烧 子 程序 和 碳 烟 子 程序 分 别 独 立 ，KIVA 源 代码 中 燃烧 
子 程序 比较 简单 ， 可 先 用 KIVA 源 代 人 码 中 燃烧 子 程序 耦合 改进 碳 烟 子 程序 ， 以 确保 碳 烟 
子 程序 能 在 整个 计算 程序 中 能 算 通 ， 同 时 记录 碳 烟 计算 历程 ， 与 KIVA-3V 碳 烟 原 模 
型 进行 比较 。 结 果 满 意 后 再 耦合 第 4 章 改 进 的 燃烧 模型 ， 待 改进 的 燃烧 模型 和 改进 的 
碳 烟 模 型 这 两 个 子 程序 全 部 能 和 整个 计算 程序 调 通 后 ， 再 输出 碳 烟 计 算数 值 作 为 碳 烟 
最 终 值 。 如 果 遇 到 碳 烟 子 程序 中 途 退 出 ， 需 要 检验 条 内 燃烧 后 温度 、 燃 烧 后 组 分 浓 
度 、 瞬 时 饶 压 、 放 热量 等 相关 输出 数据 ， 具 体内 容 在 OTAPE12 文件 中 ,尤其 是 计算 
温度 和 组 分 浓度 ， 是 影响 碳 烟 生成 的 最 重要 因素 ,需要 逐步 检查 ， 根 据 碳 烟 子 程序 结 
构 中 的 实时 监控 程序 ， 确 定 各 组 分 的 正常 生成 ， 否 则 碳 烟 的 生成 会 自动 停止 ， 计 算 程 
序 也 就 会 自动 退出 ， 得 不 到 想 要 的 结果 。 此 外 ， 与 第 4 章 调试 改进 燃烧 模型 类 似 ， 需 
要 先 按 照 第 2 章 介绍 的 KIVA-3V 网 格 建立 规则 ， 建 立 尽 量 少 的 计算 网 格 ， 以 实现 快 
速 调试 改进 碳 烟 计算 模型 的 目的 。 随 着 网 格 数 量 的 增加 ， 计 算 结 果 有 可 能 出 现 一 定 的 
不 同 ， 但 总 的 趋势 不 会 变化 ， 要 在 满足 精确 性 的 前 提 下 考虑 计算 成 本 ， 不 是 网 格 越 多 
计算 越 精确 ， 而 是 网 格 越 多 计算 时 间 越 长 ， 计 算 成 本 会 相应 增加 ， 所 以 根据 试验 数值 
选择 合适 的 计算 网 格 非常 重要 ， 第 6 章 将 对 同一 工 况 下 选取 不 同 网 格 进行 敏感 性 
分 析 。 
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KIVA 源 代 
码 计算 缸 内 
基本 参数 




















图 5-3” 碳 烟 计 算 子 程序 与 KIVA 源 代码 的 关系 


5.4 本 章 小 结 


要 想 满足 日 益 严 格 的 工程 要 求 ， 需 要 对 过 于 简化 的 碳 烟 模型 加 以 改进 ; 碳 烟 详细 化 
学 模型 包含 着 为 数 可 观 的 化 学 组 分 和 反应 ， 在 当前 的 计算 机 资源 条 件 下 ， 一 般 只 能 应 用 
于 零 维 或 准 维 模型 ， 对 于 多 维 模型 而 言 ， 与 其 相 耦 合 的 燃烧 计算 目前 还 主要 求助 简化 的 
动力 学 模型 。 本 章 分 析 了 标准 KIVA-3V 源 代 码 中 的 原 有 碳 烟 计算 模型 ， 针 对 其 不 足 提 
出 了 本 书 的 碳 烟 改进 模型 ， 得 到 以 下 几 点 结论 : 

(1) 标准 KIVA-3V 源 代码 中 的 碳 烟 模型 能 在 一 定 前 提 下 以 最 小 的 计算 成 本 获得 具 
有 实用 价值 的 碳 烟 排放 信息 ， 但 其 实用 范围 毕竟 是 有 限 的 ， 而 且 它 不 能 提供 有 关 碳 粒 尺 
才 的 任何 信息 ; 详细 模型 所 面临 的 重要 问题 是 数值 计算 方法 和 计算 成 本 。 

(2) 本 书 改进 碳 烟 模型 认为 PAH (C,H,) MRR (C,H,) 对 碳 烟 粒 子 的 成 核 
起 着 同等 重要 的 作用 ，PAH 氧化 反应 的 产物 不 是 CO,， 而 是 CO 和 HC 的 基 团 ; 用 数理 
统计 方法 计算 碳 烟 分 布 ， 得 到 了 碳 烟 粒 子 的 数 密度 。 构 建 了 新 的 PAH “AR” 
机 理 。 

燃料 热 解 : 

2C,H,, + 80, = CH, + C,H, + C,H, + C,H, + 10H,0 + 3CO, 
第 一 个 茶 环 形成 : 

















C,H, + CH, - H 2 C,H, 
环 化 反应 (WE): 
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C,H, - H = C,H, 
环 化 反应 (WME): 
2C,H + CH, = CH, +4HC 


氧化 反应 : 
CoH; +0, =2CO +8HC 
碳 烟 生成 : 
C,,H,—10C,., +4H, 
C,H,—4C,,, +H,。 
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本 章 将 主要 利用 试验 和 数值 模拟 相 结合 的 方法 ， 对 前 几 章 提出 的 改进 模型 进行 验 
人 在 性 能 试验 中 采用 了 生 压 测试 、 放 热 率 
测试 、 温 度 测 试 、 排 放 微 粒 径 等 试验 研究 方法 ， 系 统 研 究 了 一 次 喷射 和 两 次 喷射 共 六 个 
工 况 ， 这 六 个 工 况 来 自 测 试 污染 物 的 十 三 工 况 ， 采 用 了 高 压 共 轨 柴油 机 的 柔性 喷射 策 
略 ， 均 为 中 小 负荷 ， 是 生成 碳 烟 的 主要 来 源 ， 具 有 一 定 的 代表 性 。 对 这 六 种 工 况 进行 了 
标准 KIVA-3V 计算 模型 、 改 进 模型 计算 值 和 试验 数值 的 分 析 比 较 ， 为 模型 的 验证 提供 
了 可 靠 依据 。 
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1. 试验 装置 

本 研究 基于 对 福田 AJBI 柴油 机 燃油 系统 的 改进 工作 进行 ， 该 发 动机 的 ECU 由 本 试 
验 室 自行 设计 ， 并 将 原来 分 配 泵 供 油 改 成 高 压 共 轨 系统 供 油 ， 同 时 修改 了 原 燃 烧 室 结 
构 ， 重 新 进行 了 标定 ， 由 原来 的 欧 开 标准 已 经 提升 到 欧 亚 环 保 标准 ， 改 进 后 发 动机 的 一 
些 性 能 参数 见 表 6-1， 试 验 柴 油 机 所 用 的 燃料 为 北京 市 市 售 满足 国 亚 的 〈 硫 含量 低 于 50 x 
10 ^96) 标准 柴油 。 




































































表 6-1 发 动机 基本 参数 






















































































型 号 4JB1 直列 、 立 式 、 型 号 4JB1 直列 、 立 式 、 
强制 水 冷 、 四 冲程 强制 水 冷 、 四 冲程 
f% 4 气 包 直径 /mm 93 
燃烧 室 型 式 直 喷 缩 口 圆 形 w JÉ 行程 /mm 102 
压缩 比 18.2:1 连 杆 长 度 /mm 168 
排 量 /L 2. 771 涡流 比 2.4 
标定 功率 /kW 85 增 压 压 比 1.7 
标定 转速 /( r/min) 3600 进 气门 关闭 下 止 点 后 55°CA 
标定 转 矩 /(N* m) 224 排 气 门 开启 下 止 点 前 54°CA 
最 低 油 耗 /[ g/ (kW. h) ] 230 




















合 架 试 验 测 控 系 统 主要 包括 测 功 机 、 油 耗 仪 、 燃 烧 分 析 系 统 、 温 度 控制 系统 、 排 放 
测试 设备 ， 系 统 中 各 设备 参数 见 表 6-2， 系 统 硬件 总 成 如 图 6-1 所 示 。 
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表 6-2 人 台 架 测试 设备 及 其 参数 
































厂家 形式 及 型 号 测量 范围 测量 精度 备注 
最 大 吸收 功率 : 227kW 
URN ] bici qu : jg. +2N . 
德国 西门 子 直流 电力 最 高 转速 ,7000xmin aa 
扭矩 测量 范围 : 0 ~ 1000N -m Hune 
成 都 成 邦 FC2500 0 ~40kg 0. 4096 
奥地利 AVL R439 不 透 光 式 0 - 10096 DIR: 0. 196 














POVAA 16 路 模拟 通道 采用 CAN 通信 ， 内 置 的 单片机 将 扭矩 、 转速 、 油 门 、 测 功 机 
江西 酒 仪 多 通道 数据 电流 、 温 度 ( 室温、 排 温 、 水 温 、 燃 油 温 度 、 机 油 温度 等 ) 、 压力 (机 油 压 
采集 模块 PIN 进 气 压力 、 燃油 压力 、 排 气 背 压 、 中 冷 器 压 差 等 ) 传感器 信号 转换 成 数 

~ 字 信 号 ， 并 通过 RS485 串 行 接口 输出 与 监控 计算 机 通信 




































































KISTLER 压力 传感器 、 电 荷 放大 器 、 光 电 编 码 器 、 高 速 PCI 总 线 A/D, 
D/A 卡 





日 本 小 野 DS-0228 











: = 


温 控 系 统 





器 








图 6-1 试验 系统 硬件 总 成 








在 发 动机 的 人 台 架 试验 过 程 中 ， 必 须 严 格 监 测 氏 压 ， 并 通过 检测 各 个 和 的 氏 压 来 监测 
各 个 红 工 作 的 一 臻 性， 因此， 需要 对 饶 盖 进行 改造 设计 ， 在 原来 的 四 个 预 热 塞 的 位 置 进 
行 扩 孔 ， 并 设计 了 安装 币 压 传感器 的 过 渡 套 管 。 总 体 布 置 见 图 6-2 所 示 。 


10-32 UNF 























6-2” 拭 压 传 感 怖 形状 及 其 安装 布置 设计 





器 
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2. 碳 烟 测试 

(1) 颗粒 分 析 仪 

如 图 6-3 所 示 ， 颗 粒 分 析 仪 器 采用 芬兰 
DEKATI 公司 的 电子 低压 撞击 颗粒 粒 径 分 析 
仪 (ELPI) 。 

ELPI ( Electrical Low- Pressure Impac- 
tion) -2 是 一 种 实时 测量 颗粒 粒 径 分 布 的 
商业 仪器 ， 如 图 6-4 所 示 ， 它 主要 包括 三 部 
分 : 一 个 级 联 撞击 器 、 一 个 线 管 级 电 尝 与 一 
个 多 通道 静电 计 ， 撞 击 屁 利用 颗粒 的 惯性 按 
动力 学 粒 径 将 颗粒 分 成 12 级 ， 粒 径 范围 为 
0.03 ~10pm， 在 第 一 级 冲击 器 后 加 上 一 个 滤 
纸 级 可 将 测量 范围 下 扩 到 7nm， 详 细 的 分 级 图 6-3 ELPI 实 物 图 
见 表 6-3。 每 一 级 撞击 器 上 由 于 带电 颗粒 连续 沉积 所 产生 的 电流 由 一 个 多 通道 静电 计 测 
得 ， 电 流 与 颗粒 数目 浓度 的 关系 为 
单 极 荷 电器 pA 









































多 通道 静电 计 









































图 6-4 ELPI 结构 示意 图 
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I = PneQN 
式 中 /一 一 电流 ; 
PP 一 一 颗粒 通过 电 尝 的 比率 ; 

















n 颗粒 的 和 基本 电荷 数目 ; 
e 基本 电荷 电量 ; 





0 一 一 气 溶胶 流量 ; 

NN 一 颗粒 数目 浓度 。 

则 由 每 一 级 撞击 器 获得 的 电流 就 可 以 获得 对 应 的 动力 学 粒 径 的 颗粒 的 数目 浓度 ， 再 
用 电流 对 时 间 求 积分 就 可 以 获得 颗 料 的 总 荷 电量 ， 即 总 荷 电量 9 为 















































q = [rai (6-1) 

R 6-3 ELPI 测量 粒 径 分 级 (单位 : um) 

级 别 粒 径 范围 直径 (D,) 级 别 粒 径 范围 直径 (D) 
1 0. 007 ~0. 029 0.02 7 0. 393 ~ 0. 637 0. 50 
2 0. 029 ~ 0. 057 0. 04 8 0. 637 ~0. 99 0.79 
3 0. 057 ~0. 101 0. 08 9 0.99 ~1.61 1.26 
4 0. 101 ~0. 165 0. 13 10 1.61 ~2. 46 1. 99 
5 0. 165 ~ 0. 255 0.21 11 2.46 ~3. 97 3.13 
6 0. 255 ~ 0. 393 0.32 12 3.97 ~ 10. 15 6.35 








(2) farre i 75 3s 
打开 ELPI 的 电 晤 ， 可 以 获得 每 一 级 撞击 器 上 的 颗粒 数目 浓度 Ni (7m). s), i21, 
2，…，12; 如 果 关 闭 电 晕 ， 对 静电 计 获 得 的 电流 进行 时 间 积 分 就 可 以 获得 颗粒 本 身 所 
带 的 电荷 Qi (CAm . s)，i=1，2，…，12， 则 可 以 得 到 单个 颗粒 的 荷 电 量 gi (C) 
gr i21,2,- 





,12 (6-2) 


(3) 试验 系统 

试验 系统 分 为 四 个 部 分 : 颗粒 气 溶胶 发 生 系统 、 上 颗粒 荷 电 系 统 、 气 溶胶 采样 系统 、 
ELPI 测量 系统 ， 如 图 6-5 所 示 ， 颗 粒 气 溶胶 发 生 系统 主要 由 一 台 颗 粒 发 生 器 、 一 台 空 气 
压缩 机 、 一 台 质 量 流量 计 与 一 台中 和 器 组 成 ,颗粒 发 生 器 以 一 定 速 度 产生 颗粒 ， 上 颗粒 被 
空气 压缩 机 产生 的 气流 带 出 形成 气 溶胶 ， 由 于 摩擦 会 使 颗粒 荷 电 ,为 了 消除 这 些 电 荷 对 
测量 的 影响 ， 让 气 溶胶 通 过 一 个 中 和 器 ， 然 后 气 溶胶 进入 荷 电 系 统 ， 以 此 来 实现 颗粒 的 
不 同和 电工 况 ; 此 外 ，ELPI 要 求 气 溶胶 流量 为 10L/min， 所 以 设置 一 个 等 速 采样 系统 ， 
通过 采样 系统 把 气 溶 胺 引入 ELPI 测量 系统 。 

根据 GB 17691 一 2005 对 压 燃 式 发 动机 汽车 排 气 污染 物 测量 方法 的 要 求 "]， 采 样 系 
统 示意 如 图 6-6 所 示 。 由 于 排 气 的 温度 、 湿 度 、 稀 释 比 对 微粒 的 数量 浓度 和 粒 径 分 布 影 
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K6-5 ELPI 测试 系统 
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CO, ib 




































































CO, 分 析 仪 2 





图 6-6 微粒 排放 数量 采样 系统 示意 图 


响 较 大 ， 至 今 没有 标准 的 采样 条 件 ， 因 此 本 试验 采用 广泛 使 用 的 两 级 稀释 系统 对 排 气 进 
行 稀释 以 避免 排 气 中 水 分 的 凝结 、 微 粒 的 凝聚 以 及 挥发 性 物质 的 过 饱和 成 核 现象 。 为 了 
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形成 适合 ELPI 测量 范围 和 测量 精度 要 求 的 均匀 气 溶胶 ，ELPI 附带 了 一 个 稀释 系统 对 发 
动机 排 气 进行 稀释 。 图 6-7 是 一 个 双 稀释 取样 系统 ， 总 稀释 比 为 64: 1 。 其 中 初级 稀释 系 
统 对 汽车 排放 微粒 物 进行 直接 采样 稀释 并 同步 加 热 ， 控 制 初级 稀释 系统 的 加 热 温 度 为 
200*C 。 进 入 初级 稀释 系统 的 压缩 空气 | 
必须 先 经 空气 滤 清 器 过 滤 并 去 除 水 分 ， 
次 级 稀释 系统 与 初级 稀释 系统 串 接 ， 排 
气 在 次 级 稀释 系统 中 被 压缩 空气 再 次 稀 
释 后 通过 取样 管 进入 ELPI， 此 时 形成 的 = ^ 
气 溶胶 温度 已 经 达到 了 ELPI 的 测量 要 RN 4 2 
R («60€), BN 

(4) 数据 处 理 

根据 ELPI 实时 测量 的 粒子 数量 浓 
BEN, PIA ELPI 附带 的 软件 可 以 计算 l 
出 粒子 数量 浓度 关于 粒 径 的 密度 分 布 图 6-7 稀释 器 实物 图 
函数 ， 即 粒 径 分 布 。 其 中 横 坐 标 以 对 数 坐 标 表 示 ， 纵 坐标 以 dN/dloD, (3X dN/dlnD, ) 
表示 粒子 浓度 。 众 多 研究 表明 柴油 机 排放 微粒 的 粒 径 分 布 近似 于 对 数 正 态 分 布 ， 
即 有 : 









AR Ee" fox 


dN H N 
dlnD, mo 
式 中 一 一 中 位 直径 ; 
标准 偏差 。 
中 位 直径 (number count mean diameter, CMD) 是 累积 百分比 为 50% 时 所 对 应 的 粒 
子 直径 ， 其 直接 关系 到 粒 谱 特 征 的 判断 和 表征 ， 是 表达 微粒 粒 径 的 重要 参数 之 一 。 对 于 
服从 对 数 正 态 分 布 的 微粒 ， 其 中 位 直径 jy 等 于 几何 平均 直径 d.， 因 此 在 本 研究 中 以 几何 
平均 直径 近似 为 中 位 直径 ，d, 及 其 相应 标准 偏差 的 数学 表达 式 见 下 式 : 


d= exp (BE NInd/ Y. N, ) (6-4) 








Bern m 


exp | 20? 





CT 





o = exp [E v (Ind, - n, )/E vw] (6-5) 
式 中 4 一 一 PLPI 各 分 级 的 切割 直径 ; 
d ,一 一 所 测 微粒 的 几何 平均 直径 的 具体 数值 ， 单 位 与 d; 一 致 ; 
o 一 一 相应 的 几何 标准 差 ， 是 一 个 无 量 纲 的 量 。 
3. 喷 油 规律 的 测定 
一 个 重要 的 喷射 计算 输入 数据 就 是 喷 油 规律 ， 本 研究 利用 法 国 EFS 四 代 产 品 
8420'?* 分 别 从 测量 的 一 致 性 、 重 复 性 、 响 应 性 、 两 次 喷射 的 能 力 等 方面 对 其 进行 考核 





84 电 控 缸 内 直 喷 发 动机 着 火 与 碳 烟 生成 机 理 





验证 。 图 6-8 所 示 试 验 用 喷 油 规律 的 供 油 系统 ， 为 了 准确 地 测量 单 次 喷 油 量 ， 需 要 设置 
喷 孔 外 部 环境 的 背 压 ， 通 常设 置 为 20bar， 当 
背 压 建立 起 来 且 稳 定 在 20bar 左右 后 方 可 进行 
测量 。 四 代 产 品 无 论 从 喷射 速率 测量 原理 、 
监控 界面 的 友好 性 、 可 操作 性 、 两 次 喷射 测 
量 能 力 等 方面 都 较 三 代 产 品 有 较 大 的 改进 ， 
每 次 喷射 的 喷 油 量 都 可 以 以 数据 格式 保存 、 
喷射 速率 曲线 可 以 通过 监控 软件 实时 地 显示 ， 
相当 直观 ， 而 且 喷 射 速率 曲线 可 以 以 图 片 或 
者 数据 的 格式 保存 ， 方 便 随 后 的 数据 分 析 。 








图 6-8 测试 喷 油 规律 的 供 油 系统 





6.2 一 次 喷射 


因为 只 有 在 大 的 转速 下 才 用 一 次 喷射 ， 所 测试 的 发 动机 转速 是 329$rmin， 有 两 种 
轨 压 : lO060bar, 1200bar; 其 基本 数据 见 表 6-4 所 示 。 
表 6-4 一 次 喷射 测试 点 基本 数据 

















功率 PR SUE 主 提前 角 主 脉 宽 油 量 油耗 量 进 气 压力 

kW N*m bar ?CA Rs mg/inj kg/h mmHg 
21 (A LA) 61 1060 10 598 19.7 26.1 240 
42 (B 工 况 ) 120 1200 10 704 30.7 40.2 360 


























6.2.1 喷 油 规律 的 测定 

测 得 的 喷射 质量 速率 对 于 背 压 非常 不 敏感 ， 这 是 由 于 喷射 压力 远 远 大 于 背 压 
(20bar), ， 喷 油 速率 变化 是 这 两 种 压力 差 值 的 平方 根 52] 。 图 6-9 是 测试 所 得 的 一 次 喷射 
两 种 喷 油 规律 ， 即 轨 压 1060bar, 1200bar, 
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图 6-9 不 同 轨 压 的 喷 油 规律 
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6.2.2 和 饶 压 与 瞬时 放 热 率 


一 次 喷射 两 个 工 况 的 负 压 曲线 和 放 热 率 曲线 如 图 6-10 所 示 ，A 工 况 ， 上 止 点 前 10*CA 
开始 喷 油 ， 上 止 点 后 2*CA 结束 ， 试 验 最 高 压力 6800bar， 利 用 改进 模型 计算 最 高 压力 约 
6800bar， 利 用 KIVA-3V 原 模 型 计算 最 高 压力 约 为 7200bar， 和 试验 数值 有 一 定 差别 ， 这 
主要 由 于 原 模 型 在 计算 着 火 阶段 只 按 高 温 一 步 化 学 反应 所 致 。 在 上 止 点 后 3"CA 改进 模 
型 计算 负 压 曲线 开始 和 试验 曲线 分 离 ， 此 时 是 浪 燃 期 癌 急 燃 期 的 转变 ， 所 以 浪 燃 期 时 间 
Jy 13*CA, 约 0.66ms， 试 验 的 滞 燃 期 时 间 为 14? CA, 约 0.7ms; B 工 况 在 上 止 点 前 
10*CA 开 始 喷 油 ， 上 止 点 后 4°CA 结束 ， 上 止 点 后 1°CA 改进 模型 计算 和 氏 压 曲线 开始 和 试 
验 曲线 分 离 ， 此 时 是 清 燃 期 向 急 燃 期 的 转变 ， 所 以 清 燃 期 时 间 为 11*CA， 约 0. 56ms， 
试验 的 滞 燃 期 时 间 为 12.5°CA, %4 0. 63ms; 误差 可 能 由 于 计算 的 传 热 模型 与 实际 情况 
有 误差 所 致 。 两 个 工 况 中 改进 的 模型 和 试验 数值 均 说 明 此 现象 ,但 原 有 模型 的 饶 压 曲线 
最 高 值 和 试验 尽管 相差 不 多 ,但 在 喷 油 开始 后 饶 压 曲线 和 倒 拖 曲线 基本 上 分 离 ， 湿 燃 期 
不 明显 ， 这 是 由 于 本 书 利用 的 KIVA-3V 原 模 型 只 用 一 步 法 计算 柴油 机 着 火 ， 活 化 能 没 
有 实际 意义 ， 计 算 着 火 清 燃 期 不 准确 ， 改 进 后 的 燃烧 模型 实现 对 柴油 的 低温 以 及 高 温 进 
行 了 分 别 的 计算 ， 其 活化 能 具有 实际 的 意义 ， 计 算 着 火 滞 燃 期 较为 准确 ， 同 时 也 证 实 了 
本 书 第 4 章 理 论 推 导出 的 结论 ， 即 活化 能 决定 着 火 和 熄火 边界 。 滞 燃 期 计算 结果 和 参考 
文献 [3] 预测 的 滞 燃 期 一 般 为 0.7 ~ 3ms 有 差别 ， 这 主要 因为 是 增 压 发 动机 ， 进 气压 
力 增 大 ， 柴 油 的 雾 化 有 所 改善 ， 使 得 清 燃 期 缩短 ， 且 随 着 负荷 增 大 (B 工 况 比 A 工 
况 ) ， 空 气流 量 不 断 增 大 ， 增 压 比 也 不 断 增 大 ， 使 得 滞 燃 期 不 断 缩短 ; 清 燃 期 计算 结 
和 Maas 等 在 2006 年 发 表 的 论文 5 相 吻 合 ，Mass 等 在 文中 利用 详细 化 学 反应 机 理 (62 
种 组 分 572 个 化 学 方程 ) ， 详 细 讨 论 了 正 庚 烷 温 度 在 600 ~2000K、 压 力 从 1 ~ 60bar 之 间 
的 着 火 延 迟 现 象 ， 他 们 认为 随 着 压力 的 升 高 ， 着 火 延 迟 时 间 会 缩短 ， 特 别 在 700 ~ 900K 
之 间 ， 本 书 人 研究 的 4JB1 发 动机 喷 油 时 刻 正好 在 这 个 范围 ， 如 A 工 况 喷 油 时 刻 在 上 止 点 
前 10"CA， 当 时 向 压 接近 55bar, Mass 等 人 的 文中 计算 得 到 的 着 火 延迟 时 间 约 0. 585ms, 
误差 仅 7% ,说 明 本 研究 建立 的 简化 模型 可 以 用 来 计算 着 火 延 迟 时 间 。 改 进 模型 的 瞬时 
放 热 率 在 计算 上 按 通 用 反应 的 能 量 平衡 关系 来 计算 燃烧 放 热 率 ， 而 KIVA-3V 原 模型 假设 
是 燃烧 产物 CO 和 C0, 之 比 保持 不 变 ， 不 符合 多 数 实 际 情况 ， 所 以 由 原 模 型 计算 出 的 瞬 
时 放 热 率 与 试验 相差 较 大 ， 利 用 原 模型 A 工 况 中 计算 瞬时 放 热 率 最 大 值 (52J/*CA) 与 
试验 值 (45]/^CA) fH25 15%, B 工 况 计算 瞬时 放 热 率 最 大 值 (62J/ "CA) 与 试验 值 
(43J/*CA) 相差 达到 40% ; 利用 改进 模型 A 工 况 中 计算 瞬时 放 热 率 最 大 值 (46J/°CA)， 
B 工 况 中 计算 瞬时 放 热 率 最 大 值 (50]/?CA); 改进 模型 计算 的 瞬时 放 热 率 与 试验 值 较 
吻合 。 曲 线 在 喷 油 之 后 有 一 凸 坑 ， 是 由 于 燃油 雾 化 以 及 着 火 延 迟 所 致 ， 原 模型 比试 验 和 
修改 模型 最 大 瞬时 放 热 率 高 ， 这 主要 因为 原 模型 利用 一 步 法 计算 ， 其 放 热 值 大 于 多 步 法 
计算 得 到 的 放 热 值 。 
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图 6-10 和 饶 压 与 瞬时 放 热 率 





6.2.3 温度 分 析 


温度 是 本 论文 改进 模型 最 重要 的 参数 ， 有 必要 对 其 进行 深入 的 研究 ， 对 饶 内 平均 温 
度 进行 了 KIVA-3V 原 模 型 计算 值 、 改 进 模型 计算 值 和 试验 数值 三 者 之 间 的 分 析 比 较 ; 
对 主 喷 开 始 时 和 主 喷 结束 时 两 个 时 刻 的 中 心 截面 拭 内 温度 云图 进行 了 原 模型 和 改进 模型 
两 者 结果 的 分 析 比 较 。 

1. 平均 温度 

如 图 6-11 所 示 ， 原 模型 与 改进 模型 在 两 种 工 况 下 平均 温度 的 变化 。 在 A 工 况 下 ， 
利用 原 模型 得 到 的 平均 温度 最 大 值 为 1750K， 利 用 改进 模型 得 到 的 平均 温度 最 大 值 为 
1700KE， 试 验 数值 为 1650K， 改 进 模型 计算 比 KIVA-3V 原 模型 得 到 的 计算 值 更 接近 试验 
值 ， 误 差 约 为 3% ， 原 模型 的 计算 值 较 改进 模型 数值 略 大 ， 这 由 于 原 模型 利用 一 步 法 计 
算 放 热量 。 在 B 工 况 下 ， 利 用 原 模型 得 到 的 平均 温度 最 大 值 为 2000K， 利 用 改进 模型 得 
到 的 平均 温度 最 大 值 为 1950K， 试 验 数值 为 1830K， 误 差 约 为 7% , A 工 况 比 B 工 况 时 
改进 模型 计算 精确 度 高 ， 这 由 于 改进 模型 和 原 模 型 的 区 别 在 于 低温 燃烧 和 中 间 温 度 燃烧 








上 ， 在 高 温 阶段 (了 >1500K) ， 原 模型 和 改进 模型 都 用 一 步 法 计算 ， 所 以 在 高 温 阶段 两 
者 没有 什么 区 别 ， 这 说 明 在 小 负 丛 时 ， 着 火 模 型 的 作用 比 大 负荷 时 大 ， 随 着 负荷 的 增 
大 ， 喷 油 量 增加 ， 改 进 着 火 模型 对 佐 内 最 大 温度 的 作用 在 逐渐 减 小 。 
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图 6-11 平均 温度 变化 





2. 温度 的 定性 分 析 

本 书 为 了 获得 饶 内 计算 得 到 的 温度 场 ， 取 中 心 截面 作为 研究 的 截取 面 ， 如 图 6-12 
所 示 。 由 于 饶 内 温度 场 是 三 维 各 向 异性 ,平均 温 度 ET 
只 能 从 某 一 方面 了 解 和 内 的 温度 场 ， 近 年 来 ， 随 着 
检测 技术 的 不 断 提高 ， 激 光 测 试 技术 得 到 广泛 应 
JH, 尤其 是 在 发 动机 测试 上 ， 国 内 外 取得 丰富 成 
果 '-  ， 激 光 测 量 温 度 大 多 采用 拉 曼 散射 激光 诱 
发 荧光 测试 技术 (Raman 一 LIF) ， 系 统 使 用 了 激光 
诱导 白炽 光 技 术 ， 面 光源 内 的 粒子 加 热 到 4000K， 
从 计算 角度 定性 分 析 温 度 场 可 以 为 以 后 的 试验 提供 
有 利 的 参考 ， 所 以 有 一 定 的 实际 意义 。 

(1) A 工 况 图 6-12 选取 截面 

如 图 6-13 所 示 ， 在 上 止 点 前 10*CA， 即 喷 油 开始 时 两 者 模型 的 区 别 几乎 没有 ， 这 
由 于 初始 条 件 一 样 ， 且 没有 改变 原 有 的 喷雾 模型 所 致 ; 上 止 点 后 2*CA， 喷 油 结束 时 ， 
两 者 模型 有 了 明显 的 区 别 ， 原 模型 计算 的 温度 略 大 于 改进 模型 ， 且 改进 模型 温度 分 布 比 
原 模 型 均匀 ， 这 是 由 于 原 模型 在 计算 低温 和 高 温 都 用 一 个 化 学 方程 式 ， 计 算 产 生 的 热量 
较 多 ， 因 而 在 中 心 截面 上 温度 分 布 的 最 大 值 也 较 大 。 

(2) B 工 况 

喷 油 开始 在 上 止 点 前 10"CA， 喷 油 结束 在 上 止 点 后 CA, "n 6-14 所 示 ， 在 喷 油 
时 刻 ， 两 者 的 温度 云图 没有 区 别 ， 这 是 由 于 计算 清流 用 的 模型 一 样 所 致 ，B 工 况 在 喷 油 
结束 时 ， 无 论 是 用 KIVA-3V 原 模 型 计算 还 是 用 本 书 第 3 章 提出 的 改进 模型 计算 ， 拭 内 
最 大 温度 都 较 A 工 况 时 高 ， 这 主要 由 于 B 工 况 进 气 压力 (360mm Hg) AF A 工 况 进 气 
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压力 (240mm Hg), ZEA&IPja CA, [HP B 工 况 每 循环 喷 和 人 30. 7mg, A 工 况 每 循环 
BEA 19.7mg， 在 喷 油 结束 时 B 工 况 比 A 工 况 燃烧 了 更 多 的 油 。 





























上 止 点 前 10*CA 原 模型 上 上 正点 后 10CA 改 进 模型 
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上 正点 后 2*CA 原 模型 650 上 止 点 后 2*CA 改 进 模型 
图 6-13 A 工 况 温度 发 展 云 图 
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图 6-14 B 工 况 温度 发 展 云图 
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6.2.4 碳 烟 分 析 


微粒 的 测定 
图 6-15 是 试验 测 得 A、B 两 种 工 况 下 微粒 的 分 布 ， 从 图 中 可 以 看 出 ， 柴 油 机 排 气 微 
粒 均 成 单 峰 对 数 正 态 分 布 。 
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图 6-15 ”排放 微粒 数量 粒 径 分 布 

如 图 6-16 所 示 碳 烟 在 原 有 模型 和 改进 模型 的 氏 内 发 展 历程 比较 。A 工 况 的 改进 模 
型 最 大 值 2. 1( g/kg 油 ) ， 原 模型 的 最 大 值 2.25 (g/kg ill) ， 时 间 差 基本 吻合 ; 利用 改进 
模型 计算 得 到 碳 烟 0. 137 (g/kg W), ， 利 用 原 模 型 计算 得 到 0. 164 (g/kg Ih), ， 试 验 测 得 
0.12(g/kg 油 ) ， 改 进 模型 比 原 模 型 计算 准确 度 提高 5096 以 上 。B 工 况 主 喷 在 上 止 点 后 
4°CA 结束 ， 利 用 原 模 型 计算 碳 烟 峰 值 发 生 在 上 止 点 后 16*CA， 其 值 为 1.8( g/kg 油 )， 
改进 模型 计算 碳 烟 峰 值 发 生 在 上 止 点 后 10。CA， 与 主 喷 结 束 时 间 有 一 定 的 时 间 差 
(6°CA)， 其 值 为 1.6(g/kg iH) 。 原 模型 的 峰值 时 间 远 远 偏 离 主 喷 时 间 ( 约 12*CA) 与 
很 多 文献 叙述 不 相符 5 9 。 








































































































247 A 工 况 B 工 况 
22] [X COURBES 
m 
zx 
E 
wd 
Sl. 
uz 
ES 




















—.0 20 40 60 80 100 120 
t6 fü / (CA) 曲轴 转角 /(*CA) 


图 6-16 碳 烟 的 发 展 





















































6.2.5 不 同 工 况 总 结 
本 书 研究 的 两 种 工 况 下 碳 烟 的 计算 值 比较 如 图 6-17 所 示 ， 利 用 改进 模型 计算 B 工 况 
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的 碳 烟 瞬 态 最 高 值 最 小 (1. 6g/kg 油 )， 最 后 生成 量 也 最 低 (0. 0778g/ kg 3 


0. 05g/kg il; A 工 况 的 碳 烟 瞬 态 值 最 大 (2. dg/kg i| 


(0. 137g/kg 油 ) ， 尽 管 在 小 负荷 (CA 工 况 ) 喷射 油 量 较 少 ， 但 生成 的 碳 烟 相 对 量 并 不 


D, EPt (BTH) 生成 的 相对 碳 烟 值 反而 少 ， 

















由 ) ， 试 验 值 




















1)， 最 后 生成 量 也 最 大 











这 是 由 于 在 中 负荷 时 氧化 反而 好 所 








造成 ， 碳 烟 的 生成 与 喷 油 量 有 一 定 的 关系 ， 喷 油 量 越 大 ， 碳 烟 的 生成 量 也 就 越 大 ， 但 不 
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图 6-17 不 同 工 况 碳 烟 比较 


6.3 ”两 次 喷射 


由 于 本 书 中 的 4JB1 柴油 机 实现 了 高 压 共 轨 距 ? 

















| 方式， 可 以 实现 柔性 控制 喷 油 特性 ， 











本 书 中 2125rmin 的 三 个 工 况 和 2710rmin 的 一 个 工 况 均 实 现 预 喷 + 主 喷 的 两 次 喷射 方 


式 ， 其 具体 参数 见 表 6-5, 


表 6-5 两 次 喷射 测试 点 基本 数据 




































































6. 














转速 TOR BUR 预 提前 预 喷 持 续 主 提前 EMIS | 进 气压 力 

r/min Nem bar °CA BTDC “CA °CA BTDC “CA mmHg 
(C 工 况 ) 2125 73 723 32 3.17 5.5 8.54 180 
(D 工 况 ) 2125 141 809 32.2 3.57 5.4 10.3 290 
(E THL) 2125 213 980 25 3.35 3.5 11.58 400 
(F TH) 2710 195 1190 41.4 4.2 6.5 13.9 240 


3.1 


> 








喷 油 规律 的 测定 
图 6-18 是 测试 所 得 的 本 书 所 研究 的 两 次 喷射 喷 
具体 参数 见 表 6-5, 














| 规律 ， 作 为 计算 的 最 原始 数据 之 
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图 6-18 两 次 喷射 的 喷 油 规律 


6.3.2 和 饶 压 与 瞬时 放 热 率 


本 书 所 研究 两 次 喷射 四 个 工 况 的 和 氏 压 曲线 和 瞬时 放 热 率 曲 线 如 图 6- 19 所 示 , TE C 
工 况 ， 预 喷 提 前 角 在 上 止 点 前 32*CA， 利 用 本 书 第 3 章 介 绍 的 KIVA-3V 原 模 型 计算 的 
饶 压 曲线 和 倒 拖 曲线 从 喷 油 一 开始 就 分 离 ， 说 明 其 计算 着 火 浪 燃 期 不 正确 ， 而 由 第 3 章 
介绍 的 改进 燃烧 模型 计算 的 和 压 曲 线 在 上 止 点 前 20°CA 才 和 倒 拖 曲线 分 离 ， 着 火 滞 燃 
期 约 12*CA， 其 试验 最 大 生 压 6000kPa， 和 改进 模型 相 吻 合 ， 而 改进 模型 计算 的 和 氏 压 最 
大 值 (5800kPa) 小 于 由 原 模型 计算 得 到 的 和 氏 压 最 大 值 (6020kPa) ， 改 进 燃 烧 模 型 计算 
的 瞬时 放 热 率 最 大 值 (45J/°CA) 也 小 于 由 KIVA-3V 原 模型 得 到 的 瞬时 放 热 率 最 大 值 
(55JA%*CA)， 这 是 由 于 KIVA-3V 原 模型 计算 着 火 仅 用 一 步 模型 完全 燃烧 ， 放 出 的 热量 比 
修改 模型 用 得 多 步 法 大 ， 与 试验 的 最 大 值 (42J/"CA) 不 相符 ， 而 本 书 用 的 改进 模型 抓 
住 了 柴油 机 满 流 燃 烧 的 基本 特征 ， 计 算 结果 和 试验 值 比较 接近 。 但 是 原 模型 和 改进 模型 
的 差别 随 着 喷 油 量 的 增 大 而 减 小 ， 这 是 因为 随 着 喷 油 量 增 大 ， 功 率 增 大 ， 饶 内 温度 和 压 
力 不 断 增加 ， 多 步 法 和 一 步 法 的 区 别 在 逐渐 减 小 。E 工 况 的 最 大 压力 大 于 DD 工 况 , FE 
况 喷射 压力 大 于 C 工 况 ， 放 热 率 的 情形 也 基本 一 样 ， 说 明 随 着 喷 油 量 的 增 大 ， 生 压 和 瞬 
时 放 热 率 也 会 相应 增加 。 
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图 6-19 和 氏 压 和 瞬时 放 热 率 





6.3.3 温度 分 析 


l. 平均 温度 


如 图 6-20 所 示 ，KIVA-3V 原 模 型 与 本 书 的 改进 模型 在 四 种 工 况 下 平均 温度 的 变化 。 
在 C 工 况 下 ， 改 进 模型 平均 温度 最 大 点 在 上 止 点 后 20"CA ， 数 值 为 1100K， 利 用 KIVA-3V 
原 模型 计算 得 到 的 平均 温度 最 大 点 在 上 止 点 后 18°*CA， 数 值 为 1150K， 改 进 模型 与 试验 
数值 在 燃烧 前 期 相 吻 合 ， 在 后 期 的 燃烧 中 ， 温 度 变化 趋势 基本 一 臻 ,但 计算 值 略 大 于 试 





验 值 ， 这 是 由 于 计算 的 着 火 延 迟 比 实际 的 着 火 延 迟 略 大 所 致 。 原 模型 的 计算 温度 显然 大 
于 试验 数值 ， 且 最 大 平均 温度 的 到 达 点 与 试验 值 偏差 较 大 。 在 D 工 况 下 ， 改 进 模型 的 计 
算 值 比试 验 值 略 高 ， 最 大 平均 温度 点 均 发 生 在 上 止 点 后 23"CA， 数 值 分 别 为 1380K 和 
1360K， 利 用 KIVA-3V 原 模型 计算 得 到 的 最 大 平均 温度 值 (1410K) 比试 验 数值 大 得 
多 。 说 明 在 这 个 工 况 下 前 述 的 着 火 延迟 时 间 的 计算 以 及 温度 状态 模型 得 到 了 很 好 的 验 
证 ， 而 原 有 计算 模型 基本 趋势 和 试验 相 吻 合 ， 有 一 定 的 实用 性 ， 但 是 计算 值 偏离 较 大 。 
E, F CME D 工 况 的 情形 基本 相同 ， 改 进 模型 的 试验 值 精确 度 在 降低 ， 说 明 此 工 况 
下 向 内 温度 较 大 ，KIVA-3YV 原 模型 的 一 步 法 和 本 书 提出 的 改进 模型 的 区 别 在 逐渐 减 小 。 
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图 6-20 平均 温度 变化 
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2. 温度 的 定性 分 析 

和 一 次 喷射 一 样 ， 由 于 饶 内 温度 场 是 三 维 各 向 异性 ， 为 了 研究 方便 ， 取 中 心 截面 作 
为 研究 的 截取 面 ， 如 图 6-12 所 示 。 

(1) C Li 

C 工 况 主 喷 油 开 始 在 上 止 点 前 5. 5°*CA， 最 大 平均 温度 发 生 在 上 止 点 后 20"CA， 其 
截面 温度 场 分 布 如 图 6-21 所 示 。 在 上 止 点 前 5. 5°CA 的 云图 上 ， 原 模型 在 950K 以 上 的 
温度 分 布 比 改进 模型 的 多 ， 主 要 由 于 第 一 次 喷射 的 预 喷 油 量 基 本 全 部 氧化 ， 用 一 步 法 计 
算得 到 的 温度 数值 比 多 步 法 得 到 的 温度 数值 大 。 
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图 6-21 C 工 况 温 度 发 展 云图 





(2) D 工 况 

主 喷 油 开始 在 上 止 点 前 5.4?CA， 最 大 平均 温度 发 生 在 上 止 点 后 23"CA， 如 图 6-22 
所 示 温 度 云图 ， 在 喷 油 结束 时 ， 改 进 模型 的 温度 分 布 不 如 原 模型 高 ， 尤 其 在 上 止 点 前 
5.4"CA， 两 者 的 差别 较 大 ， 主 要 由 于 改进 模型 在 计算 低温 燃烧 的 反应 历程 和 原 模 型 差 
别 较 大 ， 但 在 高 温 阶段 (上 止 点 后 22*CA) 两 者 的 差别 几乎 没有 。 

(3) E Lf 

如 图 6-23 所 示 ， 主 喷 油 开始 在 上 止 点 前 3.$"CA ， 最 大 平均 温度 发 生 在 上 止 点 后 
30*CA。 在 上 止 点 后 3.5°CA 时 ， 改 进 模型 计算 得 到 的 温度 较 原 有 模型 小 ,这 是 由 于 利 
用 原 模型 计算 第 一 次 喷射 得 到 的 温度 就 较 高 所 致 ， 到 上 止 点 后 30"CA ， 两 者 温度 分 布 区 
别 在 逐渐 缩小 ， 这 是 由 于 两 者 在 计算 高 温 时 采用 的 化 学 反应 历程 基本 一 致 。 
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图 6-23 下 工 况 温度 发 展 云 图 
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(4) F T» 


如 图 6-24 所 示 ， 主 喷 油 开始 在 上 止 点 前 6. 5°CA， 最 大 平均 温度 发 生 在 上 止 点 后 31°CA。 
在 上 止 点 前 6.5"CA 主 喷 开 始 时 ,所 内 温度 较 低 ， 两 者 的 温度 云图 有 明显 差别 ， 利 用 
KIVA-3V 原 模型 计算 温度 达 1183K， 而 改进 模型 此 时 计算 云图 没 达到 1131K， 两 者 相差 
82K， 在 上 止 点 后 31°CA 平均 温度 达到 最 大 值 ， 包 内 温度 较 大 ， 两 者 云图 的 差别 在 缩小 。 
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上 止 点 前 6.5°*CA 原 模型 






































上 止 点 后 31°*CA 原 模型 980 














6.3.4 碳 烟 分 析 


通过 利用 KIVA-3 V 碳 烟 原 模型 和 本 
书 第 5 章 提出 的 碳 烟 修改 模型 ， 得 出 碳 烟 
在 发 展 历程 上 的 区 别 ， 以 及 在 碳 烟 最 大 值 
时 所 取 截 面 的 碳 烟 和 油 的 浓度 分 布 。 

1.C IX 

如 图 6-25 所 示 ， 碳 烟 在 原 有 模型 和 
改进 模型 的 氏 内 发 展 历程 ， 利 用 改进 的 模 


到 6-24 下 工 况 温度 发 展 云图 
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型 计算 ， 碳 烟 的 最 大 值 发 生 在 上 止 点 后 
8*CA, 最 大 值 2.4(g/kg 油 )， 最 终生 成 


图 6-25 C 工 况 碳 烟 的 发 展 








0. 12 (g/kg 油 ) 原 模型 在 此 时 的 计算 值 为 2.55 (g/kg W), 
而 试验 值 为 0. 09 (g/kg W), 


改进 模型 的 峰值 发 生 时 间 与 其 主 喷 的 结束 有 一 定 的 时 间 差 (1°CA)， 


献 叙 述 相符 5 T 123] 














最 终生 成 0.14(g/kg W), 


与 改进 模型 计算 得 到 的 碳 烟 数值 较 接 近 ， 原 模型 的 峰 
值 发 生 在 上 止 点 后 9%。CA， 其 值 为 2.57(g/kg 油 )。 其 主 喷 在 上 止 点 后 3*CA 完成 ， 

















与 很 多 参考 文 
. El 6-26 所 示 是 两 模型 在 上 止 点 后 8°CA 时 油 和 生成 的 碳 烟 浓 




















度 分 布 。 
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图 6-26 C 工 况 碳 烟 最 大 时 的 浓度 分 布 
2. DIH 

如 图 6-27 所 示 ， 碳 烟 在 原 有 模型 和 改进 模型 的 饶 内 发 展 历程 ， 利 用 改进 的 模型 计 


算 , 碳 烟 最 大 值 发 生 在 上 止 点 后 7*CA， 最 大 值 2.02( g/kg 油 ) ， 最 终生 成 0.0577 (g/kg 
油 )， 利 用 原 模 型 计算 得 到 碳 烟 峰值 也 在 此 时 , 但 峰值 为 2. 42 (g/kg W), RER 
0. 0692 (g/kg 油 ) ， 试 验 值 为 0.041( g/kg IWH), ， 利 用 改进 模型 计算 得 到 碳 烟 的 最 终生 成 
数值 比 原 模型 得 到 的 值 小 ， 与 试验 数值 较 接近 ， 精 确 度 提 高 了 约 23% 。 图 6-28 所 示 上 
止 点 后 7°CA 的 油 和 碳 烟 浓度 的 截面 云图 ， 改 进 模型 计算 得 到 的 碳 烟 浓 度 小 于 原 模型 计 
算得 到 的 碳 烟 分 布 ， 从 这 截面 也 说 明了 图 6-27 在 上 止 点 后 7°CA 利用 原 模 型 计算 得 到 的 
碳 烟 比 改进 模型 值 大 。 
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图 6-27 D 工 况 碳 烟 的 发 展 
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图 6-28 D 工 况 碳 烟 最 大 时 的 浓度 分 布 


3. E IX 

如 图 6-29 所 示 ， 碳 烟 在 KIV A-3 V EPRA AIU ERR 708 3 E ET RA 8 BEST P EE DT 
程 以 及 最 终 试验 值 。 利 用 改进 的 模型 计算 ， 碳 烟 最 大 值 发 生 在 上 止 点 后 22CA, 最 大 
Í& 0. 8(g/kg 油 ) ， 最 终生 成 碳 烟 0. 022( g/kg 油 ) ， 原 模型 在 此 时 计算 得 到 的 碳 烟 值 
1.2(g/kg 油 ) ， 最 终生 成 碳 烟 0. 0508 (g/kg 油 )， 试验 值 为 0.012(g/kg 油 ) ， 与 改进 
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模型 计算 得 到 的 数值 较 接 近 。 图 6-30 所 示 在 上 止 点 后 2°CA 的 截面 云图 ， 改 进 模型 的 
油 浓度 和 碳 烟 的 浓度 都 较 原 模型 的 浓度 小 ， 这 是 由 于 原 KIVA-3V 原 模型 计算 碳 烟 用 
一 步 生 成 和 一 步 氧 化 模型 ， 计 算 碳 烟 的 生成 和 氧化 的 速率 较 快 ， 改 进 模 型 用 多 步 法 ， 
比较 接近 实际 ， 计 算 的 结果 较 柔 和 。 



















































































































































































1.44 E 工 况 
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6-30 下 工 况 碳 烟 最 大 时 的 浓度 分 布 


4. F TX 
如 图 6-31 所 示 ， 碳 烟 在 KIVA-3V 原 模 型 和 改进 模型 分 别 计算 得 到 的 氏 内 发 展 历 程 
以 及 最 终 试验 值 。 利 用 改进 的 模型 计算 ， 碳 烟 最 大 值 发 生 在 上 止 点 后 8° CA， 其 值 为 
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2.55(g/kg 油 ) ， 最 后 生成 的 碳 烟 是 0. 148 (g/kg 油 ) ， 利 用 原 模型 计算 碳 烟 最 大 值 也 发 
生 在 上 止 点 后 8°*CA， 最 大 值 3.06( g/kg 油 ) ， 最 后 生成 的 碳 烟 是 0. 178(g/kg 油 )， 试 验 
值 0.11(g/kg 油 )， 原 模型 得 到 的 碳 烟 数值 没有 改进 模型 计算 得 到 的 碳 烟 数值 接近 试验 
值 ， 说 明 改 进 模 型 较 原 KIVA-3V 中 的 模型 符合 实际 情况 。 图 6-32 所 示 在 上 止 点 后 8*CA 
下 的 油 和 碳 烟 的 浓度 云图 。 











































































































































































































3.54 zak 
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图 6-32 下 工 况 碳 烟 最 大 时 的 浓度 分 布 
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6.3.5 不 同 工 况 总 结 


如 图 6-33 所 示 四 种 工 况 的 试验 测试 微粒 分 布 图 ， 排 放 微粒 的 粒 径 分 布 近似 于 对 数 
正 态 分 布 。 
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图 6-33 ”颗粒 粒 径 分 布 图 


发 动机 转速 为 2125r/min 的 三 种 工 况 以 及 发 动机 转速 为 2710rxmin 的 一 种 工 况 ， 四 
种 工 况 均 为 两 次 喷射 ， 其 碳 烟 的 计算 值 比较 如 图 6-34 所 示 ， 利 用 改进 模型 计算 下 工 况 
的 碳 烟 生 成 量 最 低 (0.022g/kg W), F 工 况 的 最 后 生成 量 最 大 (0. 141g/kg 3H), DiHH 
碳 烟 的 生成 与 喷 油 量 有 一 定 的 关系 ， 喷 油 量 越 大 ， 碳 烟 的 生成 量 也 就 越 大 ， 但 不 成 正比 
关系 ， 这 是 由 于 不 同 工 况 下 不 同 喷 油 时 间 造 成 ， 初 期 喷射 由 于 油 量 较 少 ， 生 成 的 碳 烟 量 
也 较 少 ,但 是 由 于 是 两 次 喷射 ， 主 喷 时 氏 内 温度 很 高 ， 化 学 反应 很 快 ， 潍 燃 期 很 短 ， 喷 
入 的 燃料 很 快 着 火 燃烧 ， 生 成 的 碳 烟 不 断 被 氧化 ， 所 以 最 后 生成 的 碳 烟 量 是 比较 少 的 。 
利用 原 模 型 计算 得 到 的 趋势 基本 和 改进 模型 一 致 ， 但 数值 没有 利用 改进 模型 计算 的 结 
接近 试验 数值 ， 尤 其 在 EE 工 况 和 下 工 况 时 ， 两 者 相差 约 50% ， 说 明 改 进 模型 更 接近 实 
际 情 况 。 
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到 6-34 不 同 工 况 碳 烟 比较 
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本 章 通过 对 不 同 喷射 条 件 下 柴油 机 着 火 、 燃 烧 以 及 碳 烟 的 改进 模型 进行 了 验证 ， 分 
析 比 较 了 和 饶 压 、 放 热 率 、 平 均 温度 以 及 碳 烟 生成 在 KIVA-3V 原 模 型 、 改 进 模型 和 试验 
三 者 之 间 的 关系 。 主 要 研究 了 以 下 几 个 内 容 : 

1) 测试 了 一 次 喷射 和 两 次 喷射 的 喷 油 规律 ， 为 计算 商定 了 良好 的 基础 ; 建立 了 发 
动机 人 台 架 试验 装置 ， 进 行 了 不 同 轨 压 和 不 同 转速 条 件 下 的 燃烧 试验 。 试 验 采用 最 高 喷 油 
压力 为 160MPa 的 共 轨 喷 油 系统 实现 高 压 喷 油 喷射 ， 燃 烧 特 性 由 发 动机 台 架 试验 完成 ， 
研究 的 燃烧 特性 包括 饶 压 、 放 热 率 、 平 均 温 度 。 利 用 ELPI 测试 了 颗粒 直径 ， 得 到 了 碳 
烟 的 试验 生成 质量 。 

2) 结合 试验 和 数值 模拟 结果 分 析 了 改进 模型 和 原 有 模型 在 一 次 喷射 和 两 次 喷射 共 
计 六 种 工 况 的 差异 。 结 果 显 示 ， 本 书 第 4 章 提 出 的 改进 燃烧 模型 能 够 较为 准确 预测 生 压 
和 放 热 率 ， 原 KIVA-3V 模型 建立 的 一 步 反 应 法 由 于 是 在 完全 燃烧 的 假定 下 给 出 ， 因 此 
过 高 估计 放 热 率 ， 事实 上 在 全 部 燃料 氧化 后 ，C0 的 氧化 仍 在 进行 。 由 于 原 KIVA-3V 计 
算 模型 的 活化 能 没有 实际 意义 ,计算 的 红 压 曲线 不 能 反映 柴油 的 着 火 延 迟 ， 而 利用 本 书 
的 改进 模型 能 够 计算 柴油 的 着 火 延 迟 现象 , 证 实 了 本 书 第 3 章 理论 推导 得 出 的 活化 能 决 
定 柴油 的 着 火 和 烽火 边界 。KIVA-3V 原 模型 中 计算 放 热 率 的 假设 是 燃烧 产物 CO 和 CO, 
之 比 保持 不 变 ， 不 符合 多 数 实际 情况 ， 所 以 由 原 模型 计算 出 的 瞬时 放 热 率 与 试验 相差 较 
大 ,计算 瞬时 放 热 率 最 大 值 相差 约 30% ， 改 进 模 型 按 通 用 反应 的 能 量 平衡 关系 来 计算 
燃烧 放 热 率 ， 所 计算 得 出 的 瞬时 放 热 率 与 试验 值 较 吻 合 ， 温 度 云 图 也 从 某 一 截面 的 温度 
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分 布 定性 地 说 明了 这 一 结论 。KIVA-3V 原 碳 烟 模型 没 能 计算 碳 烟 的 前 驱 物 PAH， 没 能 
考虑 PAH 的 后 续 生 长 和 粒子 初始 密度 ， 不 能 提供 有 关 碳 粒 尺 寸 的 任何 信息 ， 因 此 在 碳 
烟 的 生成 历程 上 不 能 真实 反映 实际 情况 ， 修 改 的 碳 烟 模型 考虑 了 上 述 因素 ,使 得 最 终 计 
算 结 果 和 试验 较 接 近 ， 比 利用 原 KIVA-3V 碳 烟 模型 计算 的 结果 精确 程度 提高 约 50% 。 
碳 烟 最 大 值 时 的 截面 云图 说 明 改 进 模 型 的 油 浓度 和 碳 烟 的 浓度 都 较 原 模型 的 浓度 小 ， 这 
是 由 于 KIVA-3V 原 模 型 计算 碳 烟 用 一 步 生 成 和 一 步 氧化 模型 ， 计 算 碳 烟 的 生成 和 氧化 
的 速率 较 快 ， 改 进 模型 用 多 步 法 ， 计 算 的 结果 较 柔 和 ， 比 较 接近 试验 结 








7.1 本 书 的 主要 工作 及 结论 




















对 直 喷 式 柴油 机 而 言 ， 燃 油 的 燃烧 是 决定 柴油 机 性 能 最 重要 的 因素 。 本 书 利用 数值 
模拟 、 理 论 分 析 和 试验 方法 对 直 喷 式 柴 油 机 的 灌流 扩散 燃烧 和 碳 烟 生成 机 理 展开 了 深入 
研究 ， 其 主要 工作 包括 以 下 几 个 方面 。 

首先 ， 研 究 分 析 了 标准 KIVA-3V 源 代码 中 网 格 建立 技术 ， 重 点 是 节点 编号 规则 和 
整体 集成 技术 。 先 选取 主 块 ， 确 定 各 子 块 的 连接 位 置 ， 规 定 主 块 次 辑 上 的 左 、 右 、 前 、 
后 、 底 、 顶 面 的 法 向 为 集成 后 整体 网 格 的 风 辑 方向 ， 保 证 各 单 域 效 辑 块 的 方向 与 主 块 一 
致 ， 再 运用 方向 规则 ， 即 分 块 的 左面 连接 到 主 块 (或 其 他 分 块 ) 的 右面 ， 相 应 地 ， 前 
面 连接 到 后 面 ， 底 面 连接 到 顶 面 ， 并 定义 连接 块 中 连接 面 的 流动 性 质 即 令 各 连接 面 为 流 
动 ， 同 时 考虑 到 各 连接 位 置 网 格 单元 的 编号 ， 如 将 分 块 的 左面 连接 到 主 块 的 右面 ， 并 始 
于 主 块 的 逻辑 顶点 ， 这 样 ， 实 现 块 与 块 之 间 的 连接 ， 且 通过 该 技术 可 以 将 任意 数量 的 逻 
辑 连 接 在 一 起 ， 并 根据 改进 后 4JB1 燃烧 室 特点 建立 本 书 研究 的 燃烧 室 网 格 。 

其 次 ， 确 定 正 庚 烷 作为 柴油 的 计算 模型 ， 用 稳定 状态 法 得 出 了 在 连续 流动 反应 器 下 
3 个 着 火 温度 边界 以 及 “S” 曲线 ， 用 稳定 状态 法 从 1011 种 正 庚 烷 基 元 反应 得 出 的 6 步 
正 庚 烷 缩减 反应 机 理 而 计算 的 着 火 延 迟 时 间 与 试验 结果 基本 吻合 。 详 细 讨论 了 方程 中 的 
两 个 重要 参数 以 及 温度 波动 误差 ;分 析 了 标准 KIVA-3V 源 代 码 中 燃烧 原 模型 ， 研 究 了 
柴油 扩散 燃烧 着 火 的 详细 化 学 反应 机 理 ， 重 点 研究 了 正 庚 烷 在 低温 区 和 中 温 区 的 不 同 燃 
烧 特 性 ， 采 用 准 稳 态 近似 法 提出 了 改进 的 燃烧 模型 ， 给 出 了 改进 燃烧 模型 在 KIVA-3V 
源 代码 中 实现 的 途径 。 

最 后 ,分 析 了 标准 KIVA-3V 源 代码 中 碳 烟 生成 原 模 型 ， 针 对 其 不 足 并 在 结合 国内 
外 相关 研究 成 果 的 基础 上 提出 了 新 的 碳 烟 生成 机 理 ， 并 给 出 了 在 标准 KIVA-3V 源 代码 
中 实现 的 路 径 。 经 过 试验 验证 ,修正 的 两 个 模型 均 能 够 有 效 地 改善 柴油 机 燃烧 和 碳 烟 生 
成 的 预测 性 能 。 

本 书 研究 所 得 的 主要 结论 如 下 : 

1) 标准 KIVA-3V 源 代码 中 的 网 格 建立 技术 能 够 按照 改进 后 的 4JB1 柴油 机 燃烧 室 
形状 建立 网 格 。 改 进 后 的 4JB1 高 速 柴油 机 燃烧 室 结构 是 大 口径 、 浅 坑 型 。 这 是 因为 在 
高 压 喷射 后 ， 油 束 的 贯穿 距离 加 长 ， 增 大 缩 口 直径 ， 是 为 了 提供 空间 使 油 束 尽 可 能 不 碰 
WES 降低 深 坑 高 度 ， 是 为 了 使 燃烧 室 体积 尽 可 能 与 原 机 燃烧 室 体积 接近 。 中 心底 台 体 积 
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改进 为 锥 形 结构 ， 可 以 形成 急流 ， 促 进 油气 混合 。 改 进 后 的 4 了 1 柴油 机 燃烧 室 由 于 不 
对 称 ， 故 采用 360° 的 计算 网 格 。 深 入 研究 分 块 结构 化 网 格 生成 技术 ， 对 改进 后 的 4JB1 
高 速 柴油 机 燃烧 室 进 行 了 网 格 划 分 ， 为 后 续 计 算 莫 定 了 基础 。 此 外 ， 进 行 了 计算 网 格 的 
敏感 性 分 析 ， 网 格 敏感 性 的 研究 表明 ， 当 网 格 过 于 稀疏 时 ， 将 会 过 低 的 预测 碳 烟 生成 ， 
网 格 过 于 密集 时 ， 非 凸 网 格 增多 ， 程 序 有 可 能 无 法 运行 。 

2) 对 高 速 共 轨 柴 油 机 扩散 燃烧 提出 新 的 计算 模型 ， 低 温 区 (T«850K) 用 新 的 6 步 
化 学 反应 人 高 温 区 (1100K « T) 
用 一 步 法 ， 能 够 较 准 确 地 反映 已 经 得 到 公认 的 扩散 燃烧 “S” 曲 线 。 该 计算 模型 是 根据 
ERREKI 1011 种 详细 化 学 反应 机 理 ， 利 用 准 稳 态 近似 法 从 正 庚 烷 的 详细 基 元 反应 中 得 
出 。 准 稳 态 近似 法 依据 在 燃烧 的 快速 化 学 反应 过 程 中 ， 许 多 化 学 组 分 和 基 元 反应 处 于 稳 
态 或 部 分 平衡 。 若 假设 一 种 组 分 处 于 稳 态 ， 认 为 其 消耗 速度 几乎 等 于 其 生成 速度 ， 因 此 
它 的 浓度 远 小 于 起 始 物 质 和 最 终生 成 物 的 浓度 。 由 于 自由 基 等 中 间 产 物 极 活泼 、 浓 度 
低 、 寿 命 又 短 ， 所 以 可 以 近似 地 认为 在 反应 达到 稳定 状态 后 ， 它 们 的 浓度 基本 上 不 随时 
间 而 变化 ， 计 算 反 应 速度 和 温度 的 微分 方程 将 由 代数 方程 代替 ， 因 此 降低 了 计算 成 本 。 

3) 本 书 提出 了 新 的 碳 烟 计算 模型 ， 由 气相 化 学 和 颗粒 动力 学 两 部 分 组 成 。 计 算 碳 
烟 的 前 驱 物 PAH 采用 和 集 总 的 方法 ， 只 保留 了 若干 重要 的 组 分 和 关键 反应 ,计算 茶 环 的 
形成 及 环 化 、 氧 化 反应 ， 能 较 好 地 反映 PAH 的 形成 ， 氧 化 产物 是 CO 和 HC 的 基 团 ， 而 
不 是 CO,。 计 算 碳 烟 粒 子 ， 将 碳 烟 的 生成 分 为 碳 烟 的 起 始 、 碳 烟 的 生长 、 碳 烟 的 氧化 、 
碳 烟 的 聚合 4 个 阶段 进行 了 计算 。 同 时 ， 在 实际 计算 中 ， 结 合 最 新 相关 文献 的 研究 ， 即 
发 现 了 同时 降低 碳 烟 和 NO; 的 温度 通道 ， 在 编制 程序 时 对 每 个 网 格 考虑 温度 和 过 量 空 
气 系数 对 碳 烟 生成 的 影响 ， 即 在 温度 了 > 1500K， 过 量 空气 系数 @ «0.6 才能 产生 碳 烟 ， 
减少 了 计算 步 又 ， 节 约 了 计算 成 本 。 

4) 试验 检验 了 以 上 改进 模型 ， 改 进 的 燃烧 模型 和 碳 烟 生成 模型 比 标准 KIVA-3 V. 源 
代码 中 的 模型 在 计算 瞬 态 生 压 、 瞬 时 放 热 率 、 平 均 温 度 、 碳 烟 生成 精确 度 均 有 所 提高 。 
建立 了 发 动机 人 台 架 试验 装置 ， 进 行 了 不 同 轨 压 和 不 同 转速 条 件 下 的 燃烧 试验 。 试 验 采用 
最 高 喷 油 压力 为 160 MPa. 的 共 轨 喷 油 系统 实现 高 压 喷 油 喷射 ， 燃 烧 特 性 由 发 动机 人 台 架 试 
验 完 成 。 为 严格 监测 秆 压 ， 对 征 盖 进行 改造 设计 ， 利 用 燃烧 分 析 仪 、 压 力 传感器 、 电 荷 
放大 器 等 在 发 动机 上 进行 了 燃烧 测试 ， 研 究 的 燃烧 特性 包括 包 压 、 放 热 率 、 平 均 温度 
等 。 利 用 电子 低压 撞击 颗粒 粒 径 分 析 仪 (ELPI) 测试 了 颗粒 直径 ， 得 到 了 碳 烟 的 试验 
生成 质量 ， 结 合 试验 和 数值 模拟 结果 分 析 了 改进 模型 和 原 有 模型 的 差异 。 测 试 了 一 次 喷 
射 和 两 次 喷射 的 喷 油 规律 ， 为 计算 奠定 了 良好 的 基础 。 利 用 KIVA-3V 原 模 型 和 改进 模 
型 详细 计算 了 4JB1l 高 压 共 轨 柴油 发 动机 在 不 同 轨 压 、 不 同 喷射 次 数 、 不 同 喷 油 规律 、 
不 同 曲轴 转角 以 及 不 同 转速 下 6 种 工 况 的 饶 压 、 瞬 时 放 热 率 、 平 均 温 度 、 三 维 温度 场 、 
碳 烟 和 油 的 三 维 分 布 以 及 碳 烟 生成 历程 。 结 果 显 示 ， 修 正 的 燃烧 模型 能 够 较为 准确 地 预 
测 向 压 、 瞬 时 放 热 率 和 碳 烟 颗 粒 。 原 先 一步 反 应 法 由 于 是 在 完全 燃烧 的 假定 下 给 出 ， 因 
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此 过 高 估计 放 热 率 ， 事 实 上 在 全 部 燃料 氧化 后 ，C0 的 氧化 仍 在 进行 ， 尤 其 在 小 负荷 时 
(ATOL) 改进 模型 的 优越 性 明显 。 原 模型 和 改进 模型 计算 得 到 的 碳 烟 值 趋势 基本 一 致 ， 
即 在 大 、 小 负荷 生成 的 碳 烟 较 多 ， 中 间 负 荷 时 生成 的 碳 烟 较 少 ，KIVA-37V 的 原 模 型 计算 
碳 烟 比 改进 模型 计算 值 大 ， 在 某 些 负荷 (E 工 况 下 ) ， 两 者 相差 较 大 ， 改 进 模型 计算 得 
到 的 碳 烟 生 成 值 更 接近 试验 数值 。 

















7.2 ”本 书 的 主要 创新 点 


基于 气 液 两 相 流 数值 计算 方法 ， 对 高 压 共 轨 柴油 机 低温 着 火 、 燃 烧 和 碳 烟 生成 机 理 
进行 研究 。 实 现 了 着 火 、 燃 烧 、 碳 烟 生 成 的 整体 模拟 ， 弥 补 了 现 有 数值 模拟 方法 对 汕 流 
扩散 燃烧 下 燃烧 模型 和 碳 烟 生成 模拟 的 不 足 。 

1) 采用 集 总 方法 提出 了 新 的 碳 烟 生成 机 理 。 认 为 火焰 中 与 碳 粒 相关 的 中 间 组 分 主 
要 有 PAH (CoH) MRK (C,H,), PAH 和 聚 迷 烃 对 碳 烟 粒子 的 成 核 起 着 同等 重要 
的 作用 。 同 时 计算 蔡 和 联 乙 类 对 碳 烟 生成 的 贡献 ， 采 用 两 个 总 包 反 应 生成 左 粒 ， 消 除了 
大 量 的 中 间 组 分 及 反应 细节 ， 节 省 了 计算 时 间 。 构 建 了 新 的 PAH“ 上 骨架 ”反应 机 理 ， 
PAH 氧化 反应 的 产物 不 是 CO,， 而 是 CO 和 HC 的 基 团 。 

2) 从 详细 化 学 反应 机 理 中 应 用 稳定 状态 法 得 到 了 新 的 燃烧 模型 ， 用 正 庚 烷 的 6 步 
模型 计算 柴油 着 火 “S” 曲 线 的 下 部 ， 对 于 “S” 曲线 的 中 间 不 稳定 部 分 ， 用 2 步 模型 
来 计算 ; 对 于 “S” 曲线 的 上 部 ， 用 能 表征 火焰 稳定 性 的 1 步 模型 来 计算 。 

3) 通过 对 活化 能 的 不 同情 况 和 对 温度 的 波动 分 析 ， 得 出 均一 体系 下 正 庚 烷 的 3 个 
着 火 边 界 : 中 间 温 度 的 着 火 边界 是 不 稳定 的 ， 着火 延 迟 时 间 是 不 稳定 的 且 有 多 个 解 ， 高 
温 区 域 和 低温 区 域 的 边界 是 稳定 的 。 在 同一 体系 下 ， 是 活化 能 决定 着 火 和 熄火 的 边界 而 
不 是 Damkohler 常数 。 
































7.3 今后 工作 展望 


由 于 受 时 间 和 条 件 限制 ， 仍 有 尚 需 完善 之 处 ， 作 者 认为 应 在 以 下 几 方 面 进行 进一步 
研究 : 

l. 试验 方法 的 提高 

本 书 对 燃烧 计算 得 到 的 仅 是 平均 温度 ， 温 度 场 仅 给 出 了 计算 结果 ， 未 能 开展 激光 测 
试 等 试验 ， 对 柴油 机 生 内 温度 场 进 行 瞬 态 测试 碳 烟 测 试 得 到 的 也 仪 是 瞬 态 最 终 值 ， 未 
能 测试 出 负 内 碳 烟 的 发 展 历程 以 及 瞬 态 各 种 组 分 的 浓度 分 布 ， 与 计算 结果 进行 比较 
分 析 。 

2. 灌流 运动 模型 的 改进 

对 庇 流 运 动 仅 用 k-e 模型 ， 对 于 小 液 滴 计 算 有 一 定 的 局 限 性 ,计算 3 次 、4 次 甚至 
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5 次 燃油 喷射 有 一 定 的 困难 ， 需 采用 大 涡 模 拟 (LES) 甚至 直接 数值 模拟 (DNS) 等 方 
法 进行 细致 的 多 维 数值 模拟 将 会 获得 有 关 表 面 波 发 生 及 雾 化 机 理 的 信息 ， 有 待 于 计算 机 
性 能 的 提升 及 并 行 计算 的 运用 。 

3. 计算 模型 的 提升 

尽管 本 书 提出 了 新 的 着 火 、 燃 烧 以 及 碳 烟 计算 模型 ， 能 够 满足 目前 的 工程 需要 ,但 
这 些 模型 建立 在 简化 以 及 “ 集 总 ”模拟 上 ， 面 对 以 后 更 严格 的 环保 标准 ， 着 火 以 及 燃 
烧 可 能 需要 更 详细 的 化 学 反应 历程 ， 而 且 气相 动力 学 对 碳 烟 有 着 重要 影响 ，PAH 的 生 
成 也 需要 更 加 精确 的 模型 。 另 外 ， 滑 流 运 动 与 清流 燃 伐 的 相互 干扰 对 碳 烟 的 生成 本 书 也 
没 考虑 ， 建 立 一 个 能 够 考虑 油 流 和 燃烧 相互 干扰 模型 将 会 获得 更 加 准确 的 参数 。 








附 x 


附录 A  iprep. dat 网 格 文件 说 明 


name (10) 项 目 名 称 ， 长 度 不 超过 80 个 字符 。 

bore 14%, 

stroke ”活塞 行程 ， 单 位 cm, 

squish MR, Jy em, 

thsect 计算 网 格 所 占用 周 向 角度 数 ， 要 求 是 360. 0. 的 偶数 分 数 以 满足 对 称 条 件 ， 
二 维 计算 时 取 值 0. 5， 三 维 全 周 计算 取 值 360.0。 

nblocks ”燃烧 室 网 格 的 逻辑 块 数 ，n 的 取 值 为 1，2 等 。 

n, nx(), ny(), nz(), nbo(), ntype(), nregk3, ighost ”数据 行 包含 八 个 变量 ， 
其 中 : 

n; 当前 块 序号 ， 取 值 从 1 ~n, 

nx() ，ny() ，nz() : x，y，z 方 向 的 网 格 数 。 这 三 个 整 型 数 与 活塞 顶 燃 烧 室外 形 亡 
线 的 网 格 点 划分 有 关 。 外 形 廊 线 要 放大 画 在 坐标 纸 上 ， 然 后 按 接近 等 距 的 点 划分 成 若干 
段 ， 形 线 的 拐点 一 般 都 有 一 个 点 。 因 为 模型 为 轴 对 称 假设 ， 所 以 划分 时 取 外 形 廊 线 的 右 
半 段 即 可 。 

nbo() : 描述 该 块 廓 线 的 点 数 〈 坐 标 可 选 ) 。 若 nbo() >0， 在 有 轴 时 ， 程 序 读 人 后 
面 的 rtbo() 和 zbo() 值 ; 无 轴 时 ， 程 序 读 和 后面 的 xzbo() ，ybo() 和 zbo) 值 。 当 块 位 
于 顶 辽 区 而 非 杯 形 或 圆 顶 形 ( 见 下 述 ntype 定义 ) ， 程 序 指定 其 为 无 轴 的 。 

ntype() : 指定 块 的 类 型 1 为 杯 形 ，2 AWR, 3 为 圆 顶 形 ，5 Jg Lex FEE IBI TU 
中 的 部 分 ， 其 他 情况 取 4。 

nregk3 : 块 所 属 的 区 域 标识 符 ， 气 生命 名 为 1 区 ， 任何 附加 的 孔 口 分 别 为 2 区 ,3 
区 等 。 

ighost; 通常 为 0， 当 为 构成 阀 的 块 时 取 值 为 1。 

xcl() ~xc8(), yclO ~yc8() zel() ~ zc8() ， 为 该 块 的 第 1 ~8 角 点 的 坐标 ， 对 于 
柱 形 块 ， 例 如 ntype <4 的 情况 : 

1) 有 轴 时 : xcl =xc2 =xc5 =xc6 = 柱 半径 

xc3 2 xcd 2 xc7 = xc8 =0.0 
ycl ~yc8 20.0 
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zcl ~ zcg8 的 取 值 根据 情况 而 定 : 即 该 块 的 位 置 ， 该 块 z 方 向 的 长 度 是 否 变化 ， 变 化 
的 情况 等 。 某 些 块 的 角 点 z 坐标 与 nz() 保持 在 上 止 点 时 的 状态 不 变 ; 男 一 些 块 ， 当 活 
塞 运动 时 ， 其 zc5 ~ zc8 的 值 会 发 生变 化 ， 其 nz() 也 会 改变 ; 还 有 一 些 ， 当 活塞 运动 
时 ， 其 zcl ~zc8 的 值 会 发 生变 化 。k3prep 注释 文件 中 未 加 说 明 ， 因 为 其 取 值 灵活 多 变 。 
2) 无 轴 时 : 将 该 块 作为 一 立方 体 ， 中 心 为 (0, 0), AM, 
xcl =xc2 =xc5 =xc6 = + 柱 半径 
xc3 =xc4 =xc7 =xc8 = - 柱 半径 
yc2 =yc3 =yc6 =yc7 = + 柱 半径 
ycl =yc4 =yc5 =yc8 = - 柱 半径 














当 thsect =180. 0, 
ycl =yc4 =yc5 =yc8 =0.0 (因为 认为 无 负 半 轴 部 分 ) 

zcl ~zc8 的 取 值 根据 情况 而 定 : 即 该 块 的 位 置 ， 该 块 z 方 向 的 长 度 是 否 变化 ， 变 化 
的 情况 等 。 某 些 块 的 角 点 z 坐 标 与 nz() 保持 在 上 止 点 时 的 状态 不 变 ; 另 一 些 块 ， 当 活 
塞 运动 时 ， 其 zc5 ~ zc8 的 值 会 发 生变 化 ， 其 nz() 也 会 改变 ; 还 有 一 些 ， 当 活塞 运动 
Hf, X zel ~zc8 的 值 会 发 生变 化 。k3prep 注释 文件 中 未 加 说 明 ， 因 为 其 取 值 灵活 多 变 。 

facel() ，facer() facef(), faced(), faceb(), ，facet() ”该 块 的 6 个 面 各 自 的 边界 条 
fr, 其中: 1.0 =moving (例如 活塞 ) 2.0 = solid wall, 3.0 = cylindrical axis, 4. 0 = fluid 
interface, 5. 0 = front periodic boundary(facef only) , 6. 0 = derriere periodic boundary ( faced 











only), 7.0 = specified inflow velocity boundary, 8. 0 = continuative outflow boundary, 9.0 = 
pressure inflow boundary, 10. 0 = pressure outflow boundary; 

faceidl(), faceidr(), faceidf(), faceidd(), faceidb() , faceidt() 该 行 数据 与 上 一 
行 值 一 一 对 应 ， 若 上 行 对 应 face 值 为 1.0(moving) ， 则 该 行 对 应 faceid 值 可 确定 此 面 处 
于 何 种 moving boundary 上 ， 取 值 为 (0.0，1.0，…) 。 对 于 活塞 面 上 的 点 faceid 值 = 0， 
对 于 阀 底 面 上 的 点 faceid 值 =1，3 等 奇数 ， 对 于 阁 顶 面 和 阀 杆 上 的 点 faceid 值 =2，4 等 
偶数 。 对 于 任何 运动 面 ， 流 体 在 其 上 面 则 faceid 值 = 偶数， 相反 为 奇数 。 若 上 行 对 应 
face 值 不 为 1.0， 则 该 行 对 应 faceid 值 = -1.0。 

rbo(), zbo() 或 zho() ，ybo() ，zbo() ”该 块 廊 线 上 各 点 的 1 与 z 坐标 或 x, y, z 
坐标 数组 ， 见 上 述 nbo() 定义 。 注 意 xcl() ~ zc8() 数组 对 于 产生 初始 网 格 仍 是 不 可 缺 
少 的 ， 本 数组 用 于 之 后 调整 其 形状 。 

ncopy 将 要 被 复制 的 块 的 个 数 ， 当 ncopy >0 时 ， 其 后 是 (neopy) 行 关于 复制 操作 
的 数据 ， 每 行 4 个 数据 。 

norig 被 复制 块 的 代号 。 

ndup 复制 块 的 代号 。 

nregdup 复制 块 的 nregk3 值 ; 可 与 被 复制 块 相同 或 相 异 。 

faceidadd  i& FH Fis ABA; 当 被 复制 块 的 某 一 faceid 为 某 值 ， 例 如 1.0， 本 值 
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为 定义 复制 块 对 应 面 的 faceid 的 增 量 。faceidadd 值 可 正 可 负 。faceid - (dup) = faceid - 
(orig) +faceidadd。 

ntiltflag 在 1 区 域 需要 被 标注 的 块 数 ， 这 些 块 的 nregk3 为 1， 网 格 生成 的 后 期 ， 这 
些 被 标注 的 块 将 随 着 nregk3 为 2 或 3 的 区 域 的 倾斜 作 相应 的 变动 ， 若 ntiltflag >0， 接 下 
来 的 数组 各 列 分 别 为 

n, itilflag, xleft, xright, zbot n 为 块 的 序号 ，itiltlag 指定 在 倾斜 时 该 块 相 联系 的 
区 域 号 ， 取 值 为 2 或 3。xleft 和 xright 指定 要 被 标注 的 块 的 x 方 向 的 范围 ，zbot 指 z 坐标 
上 的 一 点 ， 此 点 上 的 角 点 才 被 倾斜 。 

npentflag 指定 1 区 的 在 进 气门 和 排 气 门 之 间 倾 斜 后 要 被 平滑 处 理 的 的 块 数 ， 套 
npentflag >0， 接 下 来 的 数组 各 列 分 别 为 

n，ileft，iright n 指定 块 的 序号 ，ileft 和 iright 指定 要 标注 的 区 域 ， 指 定时 的 起 点 
(1) 为 块 的 左边 。 
nwedgeflag 24 >0， 燃 烧 室 顶 边 缘 的 角 点 的 iwedge(i4) 标记 将 被 置 1， 这 样 在 倾斜 
它们 会 被 轻微 圆 化 。 接 下 来 的 参数 指定 : 
n 燃烧 室 顶 的 块 的 序号 。 
translate ”指定 转化 其 原 相 对 坐标 为 绝对 x，y，z 坐标 的 块 数 ， 当 其 大 于 0 时 ， 接 下 
来 的 数组 各 列 为 

n，transx，transy，transz ”分 别 指定 块 的 序号 , 块 的 中 心 从 相对 坐标 (0, 0, 0) 
转换 为 绝对 坐标 移动 的 x，y，z 各 方向 的 距离 ， 单 位 cm。 

nlocxy 接 下 来 的 调整 命令 的 行 数 。 

nblkl, indexi, indexj, xloc, yloc: 在 块 nblkl 的 kk 面 上 ， 对 于 顶点 (i, j) = (indexi, 
indexj ) ， 设 定 其 (x, y) 为 (xloc，yloc)， 这 些 点 被 标记 后 ， 在 接 下 来 的 reshape 过 程 中 
将 固定 不 动 。 

reshape ” 接 下 来 的 reshape 命令 的 行 数 。 

nblkl, nblk2, indexl, index2, intrp, irelax reshape 块 nblk2 (外 层 块 ) 的 节点 以 
确保 块 nblkl (内 层 块 ) 的 外 形 ， 从 块 nblk2 HJ. (indexl, index2) 开始 。intrp = lmeans 


that block 2 is within a valve or its shadow below，and that any non- assigned points are to be 








后 


> 


interpolated. irelax =1 means to relax block nblk2 after interpolating。 

npeny “对 于 pentroof FHL, PAUAR 1 HAMER, Hx, yirik TIET locxy 
和 reshape 调整 后 ， 该 选项 提供 了 一 种 简单 的 方法 使 得 其 上 的 块 的 坐标 在 倾斜 形成 pen- 
troof 后 与 其 的 坐标 相 一 致 ， 当 npentxy >0， 下 前 的 命令 行 表 示 基 准 块 ， 要 调整 的 块 ， 当 
pentroof 未 沿 伸 到 气 氏 边缘 时 i 和 j 的 偏 移 。 

nvalvport 阀 孔 数 ( 阀 孔 与 阀 道 在 烙 贴 倾斜 块 之 前 . reshape 后 形成 ) o 接 下 来 的 命 

令 行 为 

n [fL Epi; xrot0 ，zrot0 radcurv, radf, radd, angrunr, xyrotate; 以 (xrot0, 
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zrot0) 为 中 心 旋转 阀 孔 n 的 外 径 ， 使 用 曲率 半径 radeurv; 由 于 将 要 粘贴 阀 槽 的 左右 两 面 
为 长 方形 ， 将 其 前 后 两 边 以 radf 和 radd 弯曲 ， 故 该 面 变 为 angrunr 度 ， 接 着 在 (x, y) 
平面 内 旋转 xyrotate 度 (从 上 往 下 看 ) 。 

nrunner 要 形成 的 阀 槽 数 ， 接 下 来 的 命令 行为 。 

n, ne, radf, radd RIR (Jk n) 将 被 形成 并 般 入 阀 孔 ( 块 ne)， 然后 阀 槽 的 开放 
端的 逻辑 前 面 以 半径 radf 弯曲 ， 其 逻辑 后 面 以 半径 radd 弯曲 。 

nsiamese ”要 被 联接 的 阀 块 对 。 当 nsiamese >0， 接 下 来 的 命令 行为 。 

n, nf, nd; 中 心 块 为 n， 其 逻辑 前 面 的 阀 权 为 nt， 其 逻辑 后 面 的 阀 权 为 nd。 

npatch 接 下 来 的 块 粘贴 的 命令 行 数 ， 每 行 包含 如 下 参数 ; 

nblkl, nface, nblk2, indexl, index2, icoor 指 从 nblk2 块 的 逻辑 角 点 indexl in- 
dex2 开始 ， 粘 贴 nblkl 块 的 nface 面 到 nbIk2 H, (EH icoor 块 的 坐标 。Icoor 为 nblkl 或 
nblk2, nface 的 取 值 为 : 1 = left, 2 = right, 3 = front, 4 = derriere, 5 = bottom, 6 = topo 
indexl index2 计数 法 见 kiva3 手册 图 10 可 知 。 

irelaxb 其 值 =1 时 relax 活塞 顶 坑内 的 点 (注释 ) 。 

=0 时 跳 过 这 一 选项 。 

nprovtop ”需要 描述 的 阀 顶 表面 的 个 数 ， 无 阐 时 ， 其 值 =0。 接 下 来 的 命令 行为 

idsurf ” 阀 顶 表面 的 idface。 

nzseat ” 阀 在 下 上 止 点 时 与 阀 座 之 间 网 格 的 层 数 ， 到 阀 座 有 nzseat 均匀 的 层 ， 取 决 
于 阀 产 生 于 上 止 点 或 下 止 点 。 

在 阀 座 顶 与 阀 道口 之 间 ， 有 nzport 层 ， 而 nzedge TE^ GB. P8 53 IJ E E TE ZZ RII Js 
ŽU, Æ nzedge < nzport， 说 明 会 有 气 道 烙 贴 到 阀 道 的 侧面 。 

nprovfce ”无 阀 时 ， 或 阀 面 是 平 的 ， 其 值 =0。 

nzcylwall 其 值 取 0， 知 其 值 >0， 为 其 后 的 z 坐标 的 行 数 。 

zwall 一 般 第 一 个 值 为 0.0， 最 后 一 个 值 为 冲程 + DLE 

ult ARRERA, HERO, 4 tilt >0， 其 值 为 tit 命令 行 数 ， 下 一 行为 : in- 
dtilt 一 一 指定 使 用 三 种 提供 的 倾斜 模式 中 的 哪 一 种 ，4 = tiltpent, 5 = tiltwedg, 6 = tilt- 
comb ， 接 下 来 的 数组 各 列 分 别 为 

idregion, ，xcrot，zcrot，tiltxz ”指定 ， 旋转 nregk3 = idregion (通常 为 2 或 3) 的 区 
域 ， 旋 转 中 心 为 (xcrot，zcrot) ， 角 度 为 从 垂 线 起 tiltxz E, MEADAR AHE 
为 正 ， 左 转 为 负 ， 转 角 从 0 ~20° 或 更 多 。 

ndih 用 于 在 平 顶 活 塞 上 植 和 一 个 浅 的 止 坑 。by 轻微 的 压 表 面 的 角 点 ， 当 ndish > 
0， 接 下 来 的 一 行 指定 : 

dmax, rbowlmax, ，volwant: dmax 为 凹 坑 的 最 大 深度 ，rbowlmax 为 凹 坑 的 最 大 半径 ， 
volwant 为 凹 坑 的 理想 体积 。 

nscallop ”其 值 取 0， 若 其 值 >0，( 注 释 ) 
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xoffset, yoffset ”从 气 氏 中线 测量 ,活塞 bowl HLI dome 的 x 和 y 方 向 的 偏 移 ( 单 
位 cm) ， 可 为 正 、 负 或 0， 只 适用 于 有 轴 的 360 度 网 格 。 

writel7 HE =1. 0 时 输出 文件 otape17， 作 为 KIVA-3 的 输入 文件 itapel7, ， 跳 过 输 
出 文件 otape17， 可 加 快 k3prep 检查 网 格 设 计 的 速度 ， 也 可 用 于 使 用 者 只 想 看 到 曲线 的 
情况 。 

plotmesh 其 值 =1.0 时 生成 网 格 后 产生 曲线 ， 其 值 =0.0 时 跳 过 这 一 选项 。 

nxplots Æ (y, z) 空间 的 简单 的 二 维 图 的 数量 ， 若 nxplots >0， 接 下 来 一 行 指定 x 
slice 单位 为 cm。 

nyplots 在 (x, z) 空间 的 简单 的 二 维 图 的 数量 ， 若 nxplots >0， 接 下 来 一 行 指定 y 
slice 单位 为 cm。 

nzplots 在 (x, y) 空间 的 简单 的 二 维 图 的 数量 ， 肴 nxplots >0， 接 下 来 一 行 指 定 z 
slice 单位 为 cm。 

nvhide 不 带 消 隐 线 的 kiva-3 网 格 的 视图 数量 ， 当 nvhide >0 时 ， 接 下 来 一 行 指定 : 

xyrot, xzrot, z0; xyrot 和 xzrot 为 视 轴 的 旋转 参数 ，z0 为 视图 投影 的 z 平 面 。 























附录 B  itape5. dat 数据 文件 说 明 


运行 主 程序 之 前 ， 除 在 源 程序 中 修改 数据 外 ， 需 使 用 者 确定 的 初始 数据 均 在 数据 文 
件 itape5. dat 中 输入 ， 每 个 参数 的 含义 和 选 值 范围 按 数 据 文件 中 的 顺序 逐个 介绍 如 下 。 











name 项 目 名 称 ， 长 度 不 超过 80 个 字符 。 

irest 转 储 标识 ， 其 值 等 于 转 储 次 数 。 

nohydro 通常 为 0， 取 1 时 关闭 所 有 液态 过 程 ， 有 利于 快速 调试 。 

lwall 壁面 边界 条 件 选 择 开 关 ，1 一 壁面 定律 边界 ; 0 一 自由 滑 移 边界 ;，- 1 一 无 
滑 移 边界 。 

lpr 长 打印 控制 开关 ，0 一 不 输出 ; 1 一 输出 。 

irez 划分 网 格 标识 ，0 = 欧 拉 法 ; 1 = 拉 格 天 日 法 ; ==2 用 于 内 燃 机 类 的 连续 区 
域 的 计算 。 

ncfilm 图 形 输 出 的 间隔 计算 循环 数 。 

nctap8 自动 转 储 的 间隔 计算 循环 数 。 

nclast 计算 终止 时 的 计算 循环 数 。 

ncmon TTED C CD i E 8| d E OCPER dS PR IRIES, H > 5000 时 完全 关闭 这 一 
选项 。 


ncaspec > 0 是 下 行 所 列 的 曲轴 转角 数 ， 在 这 些 转角 上 进行 图 形 输出 ， 当 仅 要 在 
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gmv 


cafilm 
cafin 
angmom 
pgssw 
dti 
dtmxca 
dtmax 
tlimd 
twfilm 
twfin 
fchsp 
bore 
stroke 
squish 
rpm 
atdc 
datdet 


revrep 
conrod 


swirl 


swipro 


thsect 


sector 


epsy 
epsv 
epsp 
epst 


一 些 指定 的 曲轴 转角 上 输出 时 该 选项 有 用 。 设 其 =0 时 关闭 该 项 。 注 意 : 
ncaspec 必须 小 于 或 等 于 100。 

= 1.0 时 ， 当 子 程序 fulout 被 调用 ， 写 gmv 文件 ， 

= 0.0 时 ， 跳 过 这 一 选项 。 

图 形 输 出 的 间隔 曲轴 转角 。 

计算 终止 时 的 曲轴 转角 。 

1. 0 一 扩散 动量 转换 系数 (cyl =1.0)。 

1. 0 一 采用 压力 梯度 ，0. 0 一 不 。 

初始 时 间 步 长 。 

每 时 间 步 长 允许 最 大 曲轴 转角 度数 。 

允许 的 最 大 时 间 步 长 。 

转 储 开关 ，0. 0 一 不 转 储 ; 1. 0 一 停机 前 转 储 。 

图 形 输 出 的 计算 时 间 间 隔 。 

计算 终止 时 发 动机 的 运转 时 间 。 

动力 学 反应 的 时 间 步 长 系数 ， 一 般 取 0. 25 。 

f1., 

活塞 行程 ， 单 位 cm。 

WR, Hy em, 

发 动机 每 分 钟 转速 。 

HR]: 20.0 时 的 曲轴 转角 (上 止 点 为 0) 。 

可 选 的 上 活塞 的 曲轴 转角 差 ， 可 正 可 负 ， 例 如 上 活塞 到 达 上 止 点 比 下 活塞 
15°, MI] datdct = —15.0, 

=1.0 为 二 冲程 发 动机 ，2. 0 为 四 冲程 发 动机 ， 更 大 的 值 代表 跳 火 发 动机 。 
连 杆 长 度 ， 单 位 cm, 

压缩 开始 时 氏 内 的 刚性 涡流 比 。 空 气 转速 /曲轴 转速 (rpm) ， 正 值 为 顺 时 
针 方向 。 

确定 初始 涡流 速度 外 廊 线 的 常数 ， 取 值 范 围 在 0.0~3. 83 之 间 。 

计算 网 格 所 占用 周 向 角度 数 ， 要 求 是 360.0 的 偶数 分 数 以 满足 对 称 条 件 ， 
二 维 计算 时 取 值 0.5， 三 维 全 周 计算 取 值 360. 0。 

=1.0 时 为 2-d 或 3 -d 带 有 周期 性 边界 的 部 分 网 格 ， = 0.0 时 为 其 他 
网 格 。 

质量 扩散 隐 式 计算 所 允许 的 相对 误差 精度 ， 一 般 为 1. 0e-3。 

动量 扩散 隐 式 计算 所 允许 的 相对 误差 精度 ，1. 0e-3。 

压力 迭代 计算 所 允许 的 相对 误差 精度 ， 一 般 为 1. 0e-4 ~1.0e-8。 

热 扩 散 隐 式 计算 所 允许 的 相对 误差 精度 ， 一 般 为 1. 0e-3。 
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epsk 动能 扩散 隐 式 计算 所 允许 的 相对 误差 精度 ， 一 般 为 1. 0e-3。 

epse 耗 散 率 隐 式 计算 所 允许 的 相对 误差 精度 ， 一 般 为 1. 0e-3。 

zi x 方向 体 加 速度 。 

gy y 方向 体 加 速度 。 

gz z 方 向 体 加 速度 。 

tcylwl 燃烧 室 壁 面 温度 。 

thead 气 饶 盖 表面 温度 。 

tpistn 活塞 表面 温度 。 

pardon =1.0 采用 部 分 施主 单元 计算 方法 (I a0, b0); =0.0 采用 拟 二 阶 上 风 
差分 法 。 


a0, bO 对 流 控制 开关 ， 一 般 a0 60.0, bO XX 1.0 用 于 亚 网 格 尺度 模型 。 其 他 选 
择 有 (0, 0), (1, 0), 











artvis 体 黏度 因子 ， 仅 适用 于 激 波 ， 取 值 在 0.0 ~0. 25 之 间 。 
ecnsrv 通常 为 0.0，=1.0 时 对 于 再 分 区 能 量 守 恒 (高 速 流 ) 。 
adia 温度 边界 选择 开关 ，=0.0 定 温 边界 ，=1. 0 绝热 边界 。 
anu0 黏度 比 ， 一 般 为 0，muvrho， 采 用 sgs 时 取 值 为 零 。 
visrat 比率 - 2/3, 

tcut 动力 化 学 反应 的 最 低温 度 ， 一 般 取 800K。 

tcute 平衡 反应 的 最 低温 度 ， 一 般 取 1200K。 


epschm 平衡 反应 迭代 计算 的 收敛 精度 ,一般 取 0. 02。 
omgchm 平衡 反应 近代 计算 的 超 松 弛 系数 ， 一 般 取 1.0。 














turbsw 漠 流 模型 选择 ，0.0 无 潮流 模型 ，1.0 为 传统 的 k-e 模型 ，2.0 为 mgk-e 
模型 。 

sesl sgs KERE, Æ sgsl 290, RIRN k-e 模型 。 

trbchem 通常 为 0.0，=1.0 时 打开 混合 控制 化 学 选项 计算 燃料 氧化 反应 。 

capa 子 程序 chem 中 的 满 流 模型 常数 ， 用 于 决定 湛 流 反应 律 。 

pmplict 。 通常 为 0.0，=1.0 时 进行 隐 式 压力 计算 ，=2.0 时 扩散 子 程序 也 进行 隐 
式 计算 。 

lospeed 通常 为 0.0，=1.0 时 进行 低速 流 计算 。 

airmul 、airmu2 、airlal 、airla2 计算 空气 的 运动 黏度 的 常量 系数 。 

prl: 层 流 处 的 普 朗 特 数 ， 常 取 0. 74, 

i 普 朗 特 数 的 倒数 ，k/(e -p * mu) 。 

rsc 施 密 特 数 ，ro* d/mu, 


xignit 点 火 单元 每 步 长 加 能 系数 ， 用 于 汽油 机 。 
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tlign 
tdign 
calign 


cadign 


点 火 开 始 时 刻 ， 无 点 火 时 取 负 值 。 

点 火 持续 期 ， 单 位 为 s。 

点 火 开 始 时 曲轴 转角 ， 无 点 火 时 取 一 个 尽量 大 的 值 。 
点 火 持续 期 ， 单 位 为 曲轴 转角 。 





xignl(1) , xignr(1), yignf(1), yignd(1), zignb(1), zignt(1) 
xignl(2) , xignr(2) , yignf(2), yignd(2) , zignb(2) , zignt(2) 


kwikeq 


numnoz 


numvel 


injdist 


kolide 
iinj 
tdinj 
calinj 
cadinj 
tspmas 


pulse 


tnparc 


tpi 

turb 
breakup 
evapp 
drnoz( ) 
dznoz( ) 


dthnoz( ) 


tiltxy( ) 
tiltxz( ) 





点 火 部 位 的 do 循环 范围 (点 火 单元 位 置 的 确定 参数 ) 。 

六 个 平衡 反应 的 子 程序 选择 开关 ，1 一 按 快速 反应 路 线 计算 ; 0 一 按 普通 反 
路 线 计算 。 

上 孔 数 GE ny =1， 取 值 为 1)。 

油 速度 表 中 的 速度 数目 。 














SEE 





























粒 径 分 布 选择 ，=0 时 只 有 一 种 粒 径 ， 即 油嘴 半径 ; =1 时 以 smr(i) 为 中 
心 分 布 。 

=1 时 进行 油 滴 碰 撞 计 算 ， =0 时 跳 过 这 一 计算 。 

喷 油 开始 时 刻 ， 不 用 时 取 负 值 。 
喷 油 持续 期 ， 单 位 为 s。 

喷 油 始点 曲轴 转角 。 
"ni 
总 























油 持续 期 ， 单 位 为 曲轴 转角 。 

总 的 喷雾 质量 。 

-0.0 连续 喷 油 ; =1.0 半 正 弦 波 曲线 喷 油 ; -2.0 方 波 脉 冲 喷射 ; 

=3.0 喷 油 规律 由 喷射 速度 表 velinj () 确定 。 

喷射 的 总 粒子 数 ， 当 pulse =0.0， 其 值 为 每 单位 时 间 喷 射 的 粒子 数 ; 若 为 肪 
冲 喷射 ， 例 如 pulse = 1.0， 其 值 为 总 的 喷射 的 粒子 数 ， 三 维 时 一 般 约 为 
2000 ~ 5000， 二 维 时 一 般 约 为 500 ~ 1000。 

初始 燃油 温度 ， 单 位 K。 

均 流 动能 密度 分 量 系数 ，=1.0 包括 油 粒 潮流 速度 计算 。 

=1. 0 进行 油 粒 破裂 模型 计算 ;，=0.0 不 进行 油 粒 破裂 计算 。 

+1. 0 一 进行 油 滴 葵 发 计算 ，0. 0 一 不 。 

喷 油 需 距 (x0, y0) 点 的 半径 ，cm。 

距 油 器 z ER, cmo Æ dznoz() «0.0, iX[BUBAULBBJERES (用 于 发 
动机 上 ) ; Æ dznoz() >0.0 用 于 连续 喷射 燃烧 器 。 

喷 油 嘴 周 向 角 ， 单 位 为 度 ， 逆 时 针 测量 。 

ETE x-y 面 上 的 旋转 角 ， 单 位 度 ， 逆 时 针 测 量 。 

喷 油 嘴 在 x-z 面 上 的 倾角 ， 单 位 度 ，=0.0 垂直 向 下 ，>0 向 +x 方 向 上 倾 
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cone( ) 


dcone( ) 
anoz( ) 


smr( ) 


ampO( ) 


velinj( ) 


nsp 


idsp( isp) 
mw( isp) 
htf( isp) 
stoifuel 
stoio2 
nreg 
presi 
tempi 
tkei 

scli 

er 

mfrac 
nrk 
cf(ir) 
ef(ir) 
zf(ir) 
cb(ir) 
eb(ir) 
zb(ir) 


Ph <0 向 -x 方向 上 倾斜 。 

油 束 夹 角 ， 相 对 的 喷 孔 间 的 夹 角 加 喷雾 锥 角 ， 即 锌 状 喷 雾 外 缘 之 间 的 来 
角 ， 单 位 度 ; 对 孔 式 喷 油 器 ，cone( ) -dcone(), 

喷雾 锥 角 ， 一般 取 15°%， 也 可 用 经 验 公 式 计算 ，, 单位?。 

喷 油 嘴 面 积 ， 若 pulse «3.0, 该 值 取 1。 

油 粒 统计 平均 半径 ,在 2.0 26.0 x 10 ^em 取 值 ， 也 可 用 经 验 公式 计算 邵 
特 平均 半径 ， 单 位 cm。 和 若 injdist =0， 该 值 为 油嘴 半径 。 

哎 油 器 中 油 滴 初 始 脉 动 振幅 。 仪 当 breakup 计算 启用 时 可 用 。 









































喷 油 速度 ， 单 位 cm/s, 对 于 pulse «3.0 的 情况 (连续 喷射 或 简单 喷射 )， 
只 需 提 供 一 个 速度 值 ， 对 于 一 般 情 况 (pulse 23.0), velinj 是 随时 间 变 化 
的 速度 值 表 ， 变 化 方式 任 由 用 户 决 定 。 

为 组 分 数 ， 本 程序 允许 有 最 多 13 种 化 学 组 分 ， 指 定 成 分 1 为 燃油 ， 其 
参数 不 在 此 处 给 出 ， 其 他 成 分 为 2=02, 3 =n2, 4=c02, 5 =h20，6 =h， 
7=h2, 8-0, 9-n, IO -oh, 11 2co, 12 2 no, 13 = ho2, 指标 isp 从 
l ~ nsp, 

各 组 分 的 化 学 分 子 式 。 

组 分 isp 的 摩尔 质量 ， 指 定 燃 油 的 摩尔 质量 程序 自动 设置 。 

组 分 isp Æ WE K FRAJER, kcal/mol, KA 1 的 生成 热 程序 自动 设置 。 
燃料 氧化 反应 的 反应 配 平 系数 。 见 KIVA-3 report(LA-12503-MS ) 。 

Table II 中 的 n1 5j n2, 

按 物理 化 学 性 质 不 同 划分 的 区 域 的 数量 ， 通 常 取 1。 

KE n 的 初始 网 格 压力 ， 单 位 dynes/em 。 

区 域 n 的 初始 网 格 温度 ， 单 位 K。 

区 域 n 的 初始 网 格 济 流 动能 密度 。 

区 域 n BST i VC RENE, F em, 

区 域 n 的 初始 混合 物 的 当量 比 。 

各 化 学 组 分 在 区 域 n 的 质量 分 数 。 

动力 学 反应 数 ， 通 常 取 4， 指 标 这 从 1 ~ nrk。 

反应 i 的 正 向 反应 指数 。 

反应 详 的 正 向 反应 活化 温度 。 

反应 i 的 正 向 温度 指数 。 

反应 这 的 逆向 反应 指数 。 

反应 详 的 逆向 反应 活化 温度 。 

反应 这 的 逆向 温度 指数 。 
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am(isp, 


bm(isp, 


ae(isp, 


be(isp, 


as(ire), 
an(isp, 


bn(isp, 


nvalves 
vliftmin 
skirtth 
tmove 
vtiltxz 
nlift 


1soot 


ir) 第 立 个 化 学 动力 学 反应 式 左 边 的 第 isp 种 反应 物 的 反应 配 平 系数 ，isp 
从 1~12。 

ir) 第 这 个 化 学 动力 学 反应 式 右 边 的 第 isp 种 反应 物 的 反应 配 平 系数 ，isp 
A1-12, 

ir) 3 ir 4 ES 1 5 ESCAS isp 种 反应 物 的 正 向 反应 浓度 指数 ，isp 
A1-12, 

i) 第 个 化 学 动力 学 反应 式 的 第 isp 种 反应 物 的 逆向 反应 浓度 指数 ，isp 
从 1 ~12。 
平衡 反应 数 ， 通 常 取 6， 指 标 耻 从 1 ~ mk。 注 意 : 如 果 kwikeq =1， 程 序 
根本 不 读 nre 数据 与 aa，bs，cs，ds，es，an，bn 的 数据 。 

bs(ire) , es(ire), ds(ire), es(ire) | SPARE ar, br, cr, dr, er, 

ire) 第 ire 个 平衡 反应 式 左边 的 第 isp 种 反应 物 的 反应 配 平 系数 ，isp 从 1 ~12。 

ie) 第 ire 个 平衡 反应 式 右边 的 第 isp 种 反应 物 的 反应 配 平 系 数 ，isp 从 1 ~ 12。 
可 动 气 阀 的 数量 (0 一 5) ， 当 nvalves >0 时 ， 接 下 来 是 气 阀 的 数据 。 

阀 的 最 小 升 程 ，cm。 

阀 的 垂直 边缘 的 厚度 ，cm。 

阀 的 温度 ，K。 

阀 与 气缸 轴线 的 夹 角 ， 单 位 度 。 

itape8 中 阀门 升 程 的 数据 行 数 。 

=1 时 进行 碳 烟 计算 ，=0 则 跳 过 。 =1 时 接 下 来 为 矶 烟 计 算 输入 数据 。 
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